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Resumen y Abstract IX 
 
Resumen 
Se realizó una aproximación computacional por el método de Monte Carlo y el algoritmo de 
Metropolis a las propiedades Magnéticas y de transporte eléctrico más importantes de la 
manganita La2/3Ca1/3MnO3 en monocapa, y en bicapas al compuesto La2/3Ca1/3MnO3 / 
La1/3Ca2/3MnO3 de tipo FM/AF. Los compuestos exhiben el efecto de magnetorresistencia 
colosal y en particular en la bicapa, el fenómeno de Exchange bias. La orientación de 
espines y las características de los momentos magnéticos por unidad de celda magnética 
están de acuerdo al modelo clásico de Heisenberg y la distribución carga-orbital reportada 
por Hotta et ál. en diferentes publicaciones. Se enfatiza  el análisis de las estructuras 
electrónica y magnética, las que determinan los posibles mecanismos por los cuales un 
campo magnético externo ejerce una sustancial influencia sobre las características 
magnéticas y de transporte. El enfoque primario son las peculiaridades de estos compuestos 
que se reflejan por cambios de cristalinidad, en las que particularmente se analiza el efecto 
de las vacancias y la rugosidad intercapa. Se muestra de forma computacional que el primer 
factor repercute en la monocapa FM provocando  cambios en las fases de transición FM-PM 
y metal-aislante, acompañado de una favorable respuesta de Magnetorresistencia.  En la 
bicapa,  la rugosidad interfacial implica disminución del campo Exchange bias sin 
repercusiones importantes en la Magnetorresistencia, sin embargo, repercute en un 
comportamiento fluctuante del campo coercitivo. 
 
 
Palabras clave: Propiedades magnéticas de interfaces, Transiciones metal-
aislante, Efectos termoeléctricos y termomagnéticos,  Magnetorresistencia 
Colosal, Interacciones de intercambio y superintcrcambio, Propiedades 
magnéticas de monocapas y películas delgadas, Imperfecciones cristalinas, 
Estudios de simulación numérica. 
 
 
Abstract 
A computational approach of the most relevant magnetic and electrical transport properties 
of the manganite La2/3Ca1/3MnO3 in monolayers and in the bilayers La2/3Ca1/3MnO3 / 
La1/3Ca2/3MnO3 (FM/AF), was performed using the Monte Carlo and Metropolis algorithm. 
X Simulación Monte Carlo del efecto de la Rugosidad y las Vacancias en el 
Comportamiento Magnético y de Magnetotransporte de  Bicapas 
La2/3Ca1/3MnO3/La1/3Ca2/3MnO3 
 
The compounds exhibit the colossal magnetoresistance effect and in particular in the bilayer 
case, the Exchange bias phenomenon. The spins orientation and magnetic moment 
characteristics per magnetic unit cell are in agreement with the classical model of 
Heisenberg and the charge-orbital distribution reported by Hotta et al. in different 
publications.  The objective of this study was the analysis of electronic and magnetic 
structures that determine the possible mechanisms by which an external magnetic field 
exerts a substantial influence on the magnetic and transport properties. The work is 
especially focused on the peculiarities of these compounds revealed by changes in the 
crystallinity, especially due to the vacancies and the roughness interlayer effects. In 
particular, it was computationally demonstrated that the vacancies affect the FM 
monolayer, causing changes in the FM-PM and metal-insulator transition phases, joined 
with a favorable response of the magnetoresistance. In the bilayer, the interfacial roughness 
implies a decrease in exchange bias without significant effects on the magnetoresistance; 
however, this roughness exerts a strong influence on the coercive field fluctuating behavior. 
 
 
 
 
 
Keywords: Magnetic properties of interfaces, Metal-insulator transitions, 
Thermoelectric and thermomagnetic effects,  Colossal magnetoresistance, 
Exchange and superexchange interactions, Magnetic properties of monolayers 
and thin films, Lattice imperfections, Numerical simulation studies.  
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 Introducción 
En las investigaciones actuales, las teorías y modelos en general tienen dos tipos de 
sustentaciones complementarias: las investigaciones científicas experimentales que pueden 
comprobar predicciones de un modelo en particular y las investigaciones científicas 
computacionales que examinan la efectividad del mismo. Esta última ha alcanzado un gran 
auge gracias al aumento significativo en la capacidad de procesamiento de los equipos de 
cómputo y a la accesibilidad de hoy a los mismos. El método computacional de Monte Carlo 
(MC) bajo el algoritmo Metropolis es una herramienta de gran poder que muestra ser 
efectiva en las simulaciones de muchas de las propiedades físicas de materiales cristalinos, en 
la propensión por estados de mínima energía. En principio estocástico, el método está 
basado en la aleatoriedad, iteración y probabilidades de la mecánica estadística. El 
paradigma de la física computacional ha abierto un espacio en la investigación, generando 
resultados complementarios, confrontables con la teoría y la experimentación,  que han 
permitido un mejor análisis fenomenológico y la predicción de nuevos descubrimientos 
científicos tal como se ha observado en los materiales que presentan propiedades magnéticas 
correlacionadas con el transporte eléctrico. 
 
  Con el inicio del siglo XXI se ha percibido un gran aumento en el estudio de las 
manganitas y muy especialmente en compuestos como el La1-xCaxMnO3. Si bien existen 
múltiples razones para que estos compuestos sean pensados como soluciones tecnológicas, 
sea como sistemas de almacenamiento de datos, válvulas de espín, cabezas 
magnetorresistivas, entre otras aplicaciones, los científicos ven en ellos más que un avance 
en tecnología  un enigma de la física,  particularmente en el campo de los sistemas de 
electrones fuertemente correlacionados. La estructura del compuesto es del tipo perovskita, 
los orbitales d del elemento magnético Mn ubicado en la parte central interactúan con los 
orbitales p de los oxígeno en las caras; esta interacción concatenada con la de estequiometría 
entre Ca y La ubicados en las esquinas de la celda, generan diferentes tipos de ionización del 
Mn, precursoras de diferentes distribuciones de carga orbital en la red. Esta situación provee 
toda una gama de fenomenologías. En particular, son de especial interés en esta manganita 
las inesperadas fuertes propiedades de magnetotransporte y el consecuente efecto de 
magnetorresistencia colosal CMR, la gran variedad de estados en su diagrama de fase 
magnético, la estructura inhomogénea debida a la coexistencia de clusters de fases FM y AF 
en un mismo estado y el fenómeno de corrimiento del ciclo de histéresis en bicapas FM/AF 
por Polarización de intercambio o Exchange bias (EB). Estos fenómenos han tratado de ser 
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explicados por diversas teorías y modelos de tal manera que pueda entenderse 
intrínsecamente la interacción eléctrica y magnética. En especial el compuesto La1-
xCaxMnO3, gracias a que permite un detallado estudio en una gran variedad de valores de x, 
es una de las manganitas que lidera la investigación en este campo.  
 
Este proyecto aporta al entendimiento de las propiedades magnéticas y de 
magnetotransporte de las manganitas específicamente en La2/3Ca1/3MnO3 y en bicapas del 
compuesto La2/3Ca1/3MnO3 / La1/3Ca2/3MnO3 del tipo FM/AF. El  énfasis radica en el efecto 
de las vacancias en la película monocapa y de la rugosidad en la interface de la bicapa. 
Ambos defectos cristalinos son considerados de importancia debido a que su incidencia 
revela parte de la fenomenología. Por su parte, las vacancias rompen caminos de conducción 
generando un consecuente incremento de la resistividad en la película FM. Esta situación 
repercute en la magnitud del efecto magnetorresistivo en concordancia con cambios en las 
temperaturas de transición de metal a aislante (TMI) y del estado FM al paramagnético 
(TC). De otra parte, la rugosidad en la interface disminuye el efecto EB de acuerdo con los 
resultados aquí expuestos. Tal situación pone en controversia algunas teorías en las cuales se 
argumenta que la rugosidad es la causa fundamental del fenómeno, mientras da cabida a 
aquellas que sostienen que una interface abrupta, plano sobre plano, evita las relajaciones 
que pueden ocurrir con mayor probabilidad en las interfaces rugosas favoreciendo el efecto 
de polarización de intercambio que da origen al EB; en otras palabras, es la diferencia de 
distribuciones carga orbital entre la película FM y AF quien actúa como precursora, 
principalmente en esta zona de transición. 
 
Por último, este proyecto dió continuidad a las diferentes investigaciones computacionales 
realizadas por nuestro grupo de trabajo académico PCM Computational Applications  en el 
que el estudio de la manganita La1-xCaxMnO3 tiene ya un recorrido interesante, tanto en 
película delgada como en estructuras multicapas, y para el cual el resultado de este proyecto 
se considera de especial importancia para sus futuras investigaciones.  
 
 
  
 
1. Fundamentación Teórica y Modelo Computacional  
1.1 Las Manganitas y El compuesto La1-xCaxMnO3 
Dos acontecimientos, relativamente recientes, impulsaron los materiales en forma de 
perovskita al interés científico por sus propiedades magnéticas y de transporte eléctrico: El 
descubrimiento en 1986 por Georg Bednorz y Alex Muller de la superconductividad de alta 
temperatura en óxidos de Cu  y los altos valores de magnetorresistencia negativa 
descubiertos casi simultáneamente en 1993 por Chahara y Von Helmolt en películas 
ultrafinas de manganeso con valencia mixta [1-3]. Las manganitas, materiales de banda d, 
plantean uno de los más interesantes y complejos sistemas estudiados en materia 
condensada, un reto particular debido a la degeneración de los orbitales y a la fuerte 
interacción entre los electrones que inducen a momentos cuasi-localizados, ferromagnetismo 
(FM) y antiferromagnetismo (AF), transiciones metal-aislante, efectos de ordenamiento 
orbital (OO), fuerte acople electrón-fonón y ordenamiento de carga (CO) con fases de 
separación espacial. Esta fenomenología repercute en por lo menos 4 razones físicas 
importantes: 
 
 Las inesperadamente grandes propiedades de magneto-transporte. Bajo la aplicación 
de pequeños campos magnéticos la resistividad de estos compuestos cambia en 
grandes órdenes de magnitud, fenómeno al cual se le denomina Magnetorresistencia 
colosal (CMR por sus siglas en inglés). 
 La gran variedad en su diagrama de fase que muestra espín, carga, red y orden 
orbital, diferentes e inusuales en sus muchos estados. Esta variedad le permite 
ofrecer una rica fenomenología, especialmente en las fronteras de fase. 
 La estructura intrínsecamente in-homogénea; en otras palabras, la coexistencia de 
clusters de competencias de fase distintas dentro del cristal, comúnmente FM y AF.  
 La polarización de intercambio en la interfaz de una bicapa FM/AF.  Un 
corrimiento del ciclo de histéresis a causa del anclaje de espines a bajas 
temperaturas, fenómeno conocido como  Exchange Bias (EB). 
 
La figura 1.1 muestra la estructura perovskita ABO3 que presentan las manganitas. El sitio 
A  en las esquinas, es ocupado por iones grandes como La3+, Sr2+ y Ca2+, mientras que en el 
sitio B en el centro, se encuentra un ion Mn3+ o Mn4+. Los oxígenos alrededor del sitio B en 
medio de las caras, forman una caja octaédrica [4]. El primer artículo sobre manganitas fue 
realizado en 1950 por Jonker y Van Santen [5], en el se reportó la cristalización en 
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estructura perovskita y se presentaron resultados para compuestos policristalinos de 
(La;Ca)MnO3, (La; Sr)MnO3 y (La;Ba)MnO3. Los principales resultados plantearon la 
aparición de efectos ferromagnéticos. Además, en este trabajo se propuso la denominación 
de Manganitas por motivos de simplicidad tanto para los compuestos que tienen manganeso 
trivalente como tetravalente. Unos pocos años después Volger exploró la MR en manganitas, 
reportando en un estado FM que la resistividad presenta un notable decrecimiento bajo la 
acción de campos magnéticos [6]; sin embargo, solo hasta los 90’s se reportó el efecto colosal 
[3]. 
 
Figura 1-1: a) Estructura tipo Perovskita presente en las manganitas. b) Distribución 
orbital del Mn3+ y Mn4+ 
 
a) 
b) 
 
La propiedad de gran MR fue notificada desde estudios tempranos. Entre los más relevantes 
reportes de resistividad versus temperatura se encuentra el realizado por Kusters et ál. 
quienes analizaron el compuesto La0.5Ba0.5MnO3 a grandes campos magnéticos [7], Von 
Helmolt et ál. en películas delgadas La2/3Ba1/3MnO3 [1] y particularmente propusieron 
conclusiones similares Chahara et ál. para películas delgadas de La1-xCaxMnO3 con x=0.25 
[2]. 
 
La1-xCaxMnO3 está entre los compuestos más estudiados de la familia de las manganitas, por 
sus fuertes efectos de MR (más que en otros) y sus mayores posibilidades de estudio del 
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diagrama de fases en concentraciones específicas de Ca. El compuesto fue estudiado 
inicialmente en su rango amplio (0<x<1) por Schiffer et ál, midiendo magnetización y 
resistividad [8], estos y otros resultados fueron de gran utilidad para el diagrama de fase 
mostrado en la figura 1.2 obtenido por Cheong and Hwang [9]. El FM es muy prominente 
en fase metálica de baja temperatura. Se cree ampliamente que esto es causado por el Doble 
intercambio que se explica más adelante. La clave en estas primeras investigaciones para el 
diagrama fue el escrito de Wollan y Koehler, utilizando difracción de neutrones para 
caracterizar la estructura magnética de La1-xCaxMnO3 encontraron en adición a las fases FM 
reportadas inicialmente, la presencia de muchas otras fases AF, además de evidencias de 
ordenamiento de carga (CO) [10]. 
 
Figura 1-2: Diagrama de fases La1-xCaxMnO3 [9]. 
 
 
Figura 1-3: Modelos de unidad de celda magnética. El signo +/- indica la dirección del 
momento magnético en dirección z  [3] 
 
 
 
En la figura 1.3 pueden observarse diferentes celdas de orientación magnéticas. El patrón A 
de tipo AF, fue encontrado para una pequeña concentración de densidad, incluido x =0, y 
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corresponde a planos con alineamiento FM de espín, pero con acoples AF entre estos planos. 
En el otro extremo de x, donde se presentan más iones de valencia 4+, se encontró el tipo G 
como patrón dominante con alineamiento AF en las tres direcciones. Alrededor de x =0.75 
se observó el patrón tipo C en el cual los espines son FM a lo largo de la cadena, pero AF 
en los planos. 
 
Figura 1-4: Distribución Carga Orbital  La1-xCaxMnO3 para  a). 0.2< x< 0.5, celda tipo 
B y para b). x=2/3 celda tipo CE.  Los óvalos indican la distribución orbital de Mn3+, 
mientras los demás puntos de red indican la posición del Mn4+. En b), los colores negro y 
blanco  indican la dirección del momento magnético en z, positiva y negativa 
respectivamente [9,11] 
 
 
 
 a)  b)  
 
 
 Recientemente ha sido mostrado que la combinación de los estados magnéticos C y E son 
estables en algunas regiones, esto ocurre incluso sin grados de libertad del oxígeno activos en 
los modelos y sin grandes rangos de interacciones culombianas. El patrón CE se observó en 
concentraciones alrededor de x=2/3. En particular dos detalles lo hacen interesante, (1) Se 
deduce un ordenamiento de carga a partir de las intensidades de los picos y (2) por 
difracción de neutrones se han obtenido patrones en los que se observa, al igual que en el 
tipo A, una mezcla entre CE y fases FM. La competencia FM vs AF/CO/OO se cree, es el 
corazón de las curiosas propiedades de magnetotransporte de muchas manganitas [3]. Las 
temperaturas de Néel (TN) correspondiente al AF son inferidas a partir de datos de 
difracción de neutrones, por estudio de la intensidad de los picos correspondientes en 
particular a tipos A, CE, C o G con estado de espín AF, y temperaturas en las cuales sus 
intensidades partían de cero [3]. A baja densidad de dopaje, se observó un complicado 
régimen FM aislante o Ferrimagnético (FI), CO y fases AF con  inclinaciones de momento 
(CAF por sus siglas en inglés). En el FI  los momentos magnéticos de una muestra  están 
alineados en la misma dirección y sentido que se observa en AF, sin embargo su 
comportamiento no consiguen anular por completo la magnetización debido a que los 
espines en direcciones contrarias presentan magnitudes diferentes. Los detalles finos de este 
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régimen complicado están aún en discusión [3]. La figura 1.4 muestra las combinaciones 
carga orbital para el compuesto en el rango 0.2< x< 0.5 de orientación magnética tipo B 
stripe [9,11] y para x=2/3 con orientación magnética tipo CE bi-stripe propuestas por Hotta 
[12]. Las configuraciones fueron obtenidas utilizando técnicas de relajación hasta obtener 
mínima energía. La distribución se representa por líneas diagonales en las que los spines no 
juegan un rol importante para la estabilización, lo que les permite ser fácilmente 
polarizables. Este estado favorece los grandes cambios de resistividad. 
 
En la figura 1.5 se observan resultados presentados por Schiffer et ál. para x=0.7 en un 
rango amplio de temperatura [8]. En el panel de arriba, el punto de pérdida de 
magnetización, transición del estado  FM al PM,  se le denomina temperatura de Curie o 
temperatura critica (Tc), la cual se ubica aproximadamente en 250K. El régimen donde el 
ferromagnetismo se establece se encuentra por debajo de los 240K. Nótese que la 
magnetización llega a ser cero en ausencia de campo magnético pero se incrementa 
rápidamente con campos relativamente pequeños menores que 1T. Este es un típico 
comportamiento de ferromagnetos atribuido a la formación de dominios. Se puede observar 
además el efecto sustancial que un campo de 4T puede causar alrededor de los 300K, por 
encima de Tc el material parece fácilmente espín polarizable. En el panel de resistividad (ρ) 
del medio los resultados a campo cero son característicos de muchas manganitas de ancho 
de banda bajo o intermedias. Esas características son: 
 
 Un comportamiento aislante por encima de Tc en el régimen paramagnético, luego 
se presenta  una fuerte disminución, signo de estado metálico.  
 Cerca de Tc ocurre una transición bastantemente abrupta en la resistividad, 
liderando un comportamiento metálico en el régimen FM. Entonces, la Tc es 
también la temperatura de transición metal aislante (TMI). 
 Cuando T tiende a 0 la resistividad converge a un gran valor del orden de 1mΩ-cm, 
mucho mayor que en los metales estándares. Como referencia la resistividad del 
cobre a temperatura ambiente es 1.7 µΩ-cm a temperatura ambiente. 
 
El resultado más relevante es el sustancial efecto del campo sobre la resistividad. Campos de 
pocos teslas, son suficientes para cambiarla en un gran factor la resistividad. La MR se 
expresa en términos de porcentaje de cambio relativo entre la resistividad a campo cero 
(ρ(0)) con respecto a la resistividad con campo aplicado (ρ(h)), tal como se expresa en la 
ecuación 1.1. El gran valor de MR sobre Tc parece ser causado principalmente por la gran 
resistividad de la fase aislante más que la resistividad de la fase metálica [1].  
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Figura 1-5: Resultados típicos de Magnetización, resistividad y Magnetoresistencia de la 
fase FM, especificamente de La0.3Ca0.7MnO3 en función de la temperatura a diferentes 
campos magnéticos [8]. 
 
 
1.2 Doble intercambio (DE) 
Las bases para el entendimiento del ferromagnetismo parten de la polarización de espín 
presentada por Zener en 1951 [13], donde expresa principalmente declaraciones cualitativas 
y explicaciones experimentales. A pesar de esto, la esencia de razonamiento es ciertamente 
correcta. Zener interpretó el electromagnetismo como derivado de un acople indirecto entre 
capas d incompletas que son vías de electrones de conducción [3]. Las ideas de Zener son 
conocidas hoy como doble intercambio (DE por sus siglas en inglés). En la figura 1.6(a) se 
considera el fenómeno; la transferencia de electrones entre iones de manganeso debe hacerse 
a través de los iones de oxígeno. Anderson y Hasegawa estudiaron el camino propuesto en 
gran detalle [14]. Ellos explicaron que el mejor camino para describir el movimiento de 
electrones entre iones magnéticos es una transferencia uno por uno, aun utilizando el 
oxígeno como un puente entre iones, en vez de simultáneamente como creía Zener. Además, 
ellos infirieron que en el DE la movilidad de los electrones polariza los espines localizados 
tratando de mejorar su energía cinética. En el lenguaje de los óxidos de manganeso, las 
capas incompletas d presentan espines localizados t2g, mientras que los electrones de 
conducción se denominan por eg (ver fig. 1.6 (b) ). Se presenta  una transferencia simultánea 
desde el oxígeno hasta el ion Mn derecho y desde el ion Mn izquierdo hasta el oxígeno, tal 
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que la red transfiere un electrón de Mn de izquierda al Mn a la derecha. La regla de Hund 
en cada ion o átomo es forzada por un acople FM de Hund JH. Los electrones de conducción 
no cambian sus espines al moverse de ion a ion; en otras palabras, los electrones que saltan 
mantienen su proyección z. 
 
Figura 1-6: Diagrama esquemático del modelo de doble intercambio DE en manganitas 
a) Transferencia de electrón mediante el Oxígeno b). Facilidad de salto en estados FM y AF 
[3,13]. 
 
 a)  b)  
 
Zener propuso que estos electrones son capaces de moverse en el cristal de una manera 
óptima cuando en la red los espines en la capa incompleta d se encuentran todos paralelos; 
de otro modo, un electrón con espín hacia arriba puede trasladarse a un ion con espín hacia 
abajo y pagar una energía proporcional al acoplamiento de Hund. La conducción de 
electrones baja su energía cinética si el conjunto de los espines de la capa d o los espines t2g 
están plenamente polarizados. Los electrones de salto promueven el orden de FM porque 
tienden a preservar sus direcciones de espín. La energía cinética se regula por una amplitud 
de salto usualmente denotada por t. Zener remarcó claramente en sus artículos que un 
acople directo entre capas d ( no mediadas por electrones de conducción sino por el salto 
directo virtual de electrones eg) es de signo opuesto, liderando un antiferromagnetismo más 
que un ferromagnetismo. El acoplamiento envuelto en este proceso de intercambio directo es 
llamado JAF [1][5]. 
1.3 Modelo de Kronig – Penny 
El interés del modelo radica en el comportamiento de los electrones que se mueven a través 
de iones cargados positivamente en estructuras cristalinas de potencial iónico periódico [15]. 
Cuando un electrón se mueve en la red cristalina fuerzas electrostáticas actúan sobre él, se 
acelera al acercarse al núcleo atómico y se desacelera al alejarse. En primera instancia, se 
considera el electrón como una partícula libre con una masa efectiva, único dentro del 
cristal, desplazándose a través de la red e interaccionando con un potencial efectivo, el cual 
puede tener una diversidad de formas, todas ellas satisfaciendo la condición de periodicidad.  
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Figura 1-7: Diagrama esquemático del modelo de Kronig Penny mediante barreras 
periódicas rectangulares. La parte inferior muestra las posibles bandas de energía. 
 
 
 
El potencial distribuido  periódicamente considera una energía potencial cero cuando el 
electrón está completamente desligado del núcleo, y una barrera de potencial alto al 
acercarse a él. La figura 1.7 muestra un esquema del modelo, en el que inicialmente las 
barreras de potencial son de tipo rectangular, como una primera aproximación. La parte 
inferior muestra la forma como los niveles de energía delimitan las partículas. En niveles 
energéticos superiores, las bandas permitidas se hacen más amplias y el electrón puede 
desplazarse con libertad. El movimiento de la partícula esta descripto por la Ecuación de 
Schrödinger independiente del tiempo, donde el potencial del cristal se describe por medio la 
función periódica u(x) (función de Bloch periódica), donde La función de onda ψ(x) tiene 
una amplitud modulada, ψ(x)=u(x)ejKx. Al resolver las ecuaciones se obtienen bandas de 
energía permitidas y prohibidas. 
 
1.4 Efecto Jahn-Teller 
En subsecuentes artículos Jonker y Van Santen publicaron reportes de conductividad en los 
que expresan anomalías sobre  TC, que  relaciona el cambio del estado FM al paramagnético 
(PM). Jonker, independientemente, realizó estudios de los parámetros de red como función 
del dopaje, observando que cerca de la composición del 100% el cristal de La se distorsiona, 
mientras que para Sr ó Ca esto no ocurre [3]. Esta distorsión se asocia con el efecto expuesto 
por Jahn-Teller en 1937, el cual predice distorsiones de simetría. (ver figura 1.1) En un 
sistema en el que  existen niveles de energía degenerados y no igualmente ocupados deberán 
aparecer distorsiones dimensionales de red. Una configuración electrónica diferente a las 
simétricas presentará repulsiones desiguales en los 3 ejes dando lugar a una elongación 
tetragonal. En las manganitas los iones Mn+3 (como se presenta en los cristales de La) 
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producen el efecto, la configuración electrónica t32ge1g se caracteriza por la ausencia de un 
electrón  en el último nivel degenerado. 
1.5 Exchange Bias  (EB) 
El ciclo de Histéresis de un material con propiedades ferromagnéticas se caracteriza por la 
diferencia de camino que un campo magnético externo (h) causa sobre  la magnetización. En 
la figura 1.8(a)  se observan resultados experimentales realizados por L. Marin et ál. en 
bicapas de La2/3Ca1/3MnO3 / La1/3Ca2/3MnO3 del tipo FM/AF [16]. Inicialmente cuando h  
crece incrementa también la magnetización hasta lograr la saturación MS, punto en el que se 
alinean todos los dominios magnéticos. Posteriormente, si el campo decrece la 
magnetización no decrece del mismo modo en que ascendió  debido a una componente 
remanente en el material. Para conseguir anular la imantación es necesario invertir un 
campo h hasta llegar a un campo coercitivo (hC). El ciclo, que por lo general es simétrico, se 
completa cuando se llega a la saturación en ambas direcciones. En 1956 Meiklejohn y Bean 
[18] observaron en el fenómeno un corrimiento de campo (hEX) del centro del ciclo en 
sistemas magnéticos compuestos por películas de un material FM y otro AF. El corrimiento 
al que se le denomina polarización de intercabio ó Exchange bias (EB) se presenta cuando la 
muestra se ha enfriado bajo la acción de un campo magnético a temperaturas bajas desde 
una temperatura intermedia entre TC y TN, donde TN es la temperatura de Néel del material 
AF que indica el punto de transición al estado PM. La relación entre hC y hEX está dada por 
la ecuación 1.2, donce hC1 y hC2 indican el campo coercitivo necesario para anular la 
imantación positiva y negativa respectivamente. 
 
    
       
 
                
 
 Son las interacciones de los momentos magnéticos en la interface de la bicapa las que hacen 
que el ciclo de histéresis pierda simetría. Los diferentes mecanismos competitivos entre los 
momentos magnéticos de los materiales en contacto se encuentran en estudio. En la 
interface, el material FM posee un parámetro de intercambio grande y una anisotropía 
relativamente pequeña, mientras que el material AF debe poseer una constante de 
anisotropía alta. Típicamente el EB está acompañado por un aumento en el valor medio de 
hC. Por otro lado, hEX disminuye con el incremento en la temperatura hasta alcanzar el  
bloqueo en  TB, muy por debajo de TC y TN, como puede observarse en la figura 1.8(b). A 
una temperatura TN<T<TC,  los momentos magnéticos de la capa FM tienden a estar en la 
misma orientación,  paralelos a la interfaz; mientras en la segunda capa, el estado es PM (de 
desorden). Luego de iniciado el enfriamiento, cuando T< TN, la capa obtiene su 
configuración AF otorgandole un anclaje a la FM. La alta anisotropía del material AF lo 
hace rígido. Bajo la presencia del campo magnético externo el anclaje favorece una de las 
orientaciones aumentando y/o disminuyendo el campo coercitivo según sea la dirección. 
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A pesar de la gran cantidad de trabajos experimentales sobre el tema, el análisis teórico de 
este fenómeno sigue siendo todavía un problema abierto y son varios los modelos que se han 
propuesto para su explicación; entre ellos se destacan el modelo de paredes de dominio y el 
de rugosidad en la interface [18] [19]. En el modelo de pared de dominio propuesto por 
Mauri et ál.,  el efecto puede explicarse asumiendo una interfaz ideal con planos paralelos en 
ambas superficies. Un debilitamiento del intercambio se atribuye al hecho de que los 
momentos magnéticos AF  no son completamente rígidos figura 1.9a, formándose una pared 
de dominio en la capa AF paralela al plano superficial como se esquematiza en la figura 
1.9b. La energía de la pared de dominio esencialmente causa el efecto de EB más que el 
intercambio en la superficie límite, debido a las dificultades de rotación de los espines en un 
sistema con torques preestablecidos en tres dimensiones, como se muestra en la figura 1.9a.  
 
Figura 1-8: Resultados experimentales del efecto EB en La2/3Ca1/3MnO3/La1/3Ca2/3MnO3  
a). Ciclo de Histéresis a 200K y 5K, encima y debajo de TB b) Disminución del hEX con la 
temperatura. [17]. 
 
 
a)       b) 
Figura 1-9: Representación de los modelos para EB a). Acoplamiento espacial de los 
espines entre la bicapa,  b). Modelo de pared de dominio en una interface ideal c) Modelo de 
rugosidad. [19] [20]. 
 
 
 a) b) c)  
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Eliminando la interfaz ideal, Malozsemoff  planteó un modelo  basado en la rugosidad 
interfacial (figura 1.9(c)). Intrínsecamente la superficie presenta valles  con momentos 
interactuantes en direcciones opuestas. En la capa AF se forman paredes de dominio 
dimensionalmente disminuídas cuando la FM es magnetizada, dando lugar, en una escala 
media en unas pocas celdas de profundidad, a un arreglo compensado. Sin embargo, los 
bordes escalonados producirían un número bajo de espines de  arreglo no compensado con 
torques a su alrededor, donde el efecto de acoplamiento de intercambio sería mayor que el 
debido a la anisotropía. 
 
1.6 Estimaciones Computacionales: método de Monte Carlo, 
algoritmo Metropolis y modelo clásico de Heisenberg 
En aras de utilizar la física adecuada a la dimensionalidad, las técnicas de simulación de 
materiales se pueden clasificar de acuerdo a las escalas longitudinales y de tiempo. Un bajo 
número de átomos implica sustentaciones a partir de la mecánica cuántica, lo que conlleva 
modelar la ecuación de Schrödinger en función de los diferentes tipos de potenciales. Los 
primeros acercamientos iniciaron con el Método de Hartree-Fock (HF) [20] cimentado en  la 
antisimetría de las funciones de onda para muchos electrones. Posteriormente, un 
acercamiento al problema cuántico de muchos electrones fue otorgado por la teoría de 
densidad funcional (DFT por sus siglas en inglés) la cual ha tenido en el tiempo diferentes 
variaciones que le han permitido adaptarse al tipo de sistema [21]. En estos y más métodos 
de baja escala se controla una matriz de valores propios. A escalas más moleculares los 
métodos varían de acuerdo al tipo de propiedad que desea ser investigada y su relación 
directa con algunas otras. Métodos como dinámica molecular MD utilizan las leyes de 
Newton para evaluar desplazamientos en condiciones de mayores grados de libertad en los 
cuales la ecuación de estados relaciona el número de partículas, la temperatura, la presión y 
el volumen. Otros en cambio operan sobre el Hamiltoniano del sistema, la evaluación  
aborda los términos de energía que alteran la propiedad a investigar. Se han propuesto 
algunas otras combinaciones con el objetivo de tener en cuenta interacciones extras 
generadas por múltiples partículas, un ejemplo de esto es el método QMD  (quantum 
molecular dynamics) creado por Car y Parrinello como una combinación de MD y DFT 
[21,22].  
 
Monte Carlo es un método numérico en principio estadístico, que permite resolver 
problemas matemáticos mediante la simulación de variables cambiantes de forma aleatoria. 
Este método es grandemente útil en modelos de tipo estocástico, es decir, situaciones en las 
cuales el comportamiento no sigue rigurosamente una tendencia (como sucede en MD por 
las ecuaciones de Newton, por ejemplo) [23,24]. Clásicamente su aleatoriedad lo hace 
versátil en procesos que involucran distribuciones de probabilidad como cambios de 
temperatura a escalas moleculares. En esencia puede utilizarse para cualquier tipo de 
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problema físico sin importar la dimensionalidad, Quantum Monte Carlo (QMC) por 
ejemplo, es una variación del método que genera trayectorias aleatorias para calcular 
funciones de onda y energía de sistemas cuánticos. En sus inicios MC fue de poca utilidad 
por la complicada generación de números aleatorios. Solo hasta la creación de las primeras 
máquinas computacionales se hizo versátil [24]. En 1949 J. Von Neuman y S. Ulam 
publicaron el primer artículo referido, por lo que son considerados los autores del método 
[25], aunque el desarrollo  sistemático de esta idea tuvo diferentes partícipes, entre otros a 
Enrico Fermi y Metropolis. Una de sus grandes diferencias con respecto a los anteriores es 
que puede ser utilizado para conseguir aproximaciones a valores de propiedades intrínsecas 
(constantes de interacción, por ejemplo) así como  comportamientos a grandes escalas. En 
problemas de mecánica estadística se pueden realizar acercamientos a las regiones de fase 
con el objetivo de estimar propiedades a partir del modelo fijado para el material. El estado 
estable del sistema es  resultado de la comparación de un gran número de estados aleatorios. 
El equilibrio mecánico estadístico es calculado a partir del promedio térmico para las 
partículas [23]. La exactitud es mejor en cuanto mayor sea el número de intentos por 
conseguir la estabilidad. Entre las dificultades que puede presentar el método se encuentra 
las limitaciones en tiempo y memoria de los computadores, el error estadístico, las 
limitaciones de precisión a causa del número de bits en caracteres computacionales y la 
metodología para la generación de números aleatorios [23]. 
 
El algoritmo de Metropolis bajo distribuciones estadísticas de Boltzmannn es muy utilizado 
en simulación MC [26,27]. De acuerdo a la naturaleza física de un sistema de varias 
partículas, el estado más probable siempre es el de menor energía. Para alcanzar este 
propósito sin dejar de lado las probabilidades que involucra la temperatura, Metroplolis et 
ál. respondieron al cuestionamiento de cómo calcular las propiedades en el equilibrio sobre 
una temperatura determinada. El proceso es el siguiente:  
 
 Se genera un estado aleatorio en la muestra bajo las condiciones impuestas por el 
modelo (predefinido  de acuerdo al material y las propiedades a evaluar). 
Posteriormente, se realiza un primer cálculo de energía del sistema o entorno local. 
 Nuevamente, de forma aleatoria se genera un segundo estado para el cual también se 
calcula la energía del sistema o entorno local.  
 
 Se procede a comparar energías: si la energía ha decrecido el nuevo estado es 
aceptado por cuanto se considera más estable. Si por el contrario, se aprecia un 
incremento en vez de una disminución, puede aceptarse el cambio siempre y cuando 
una probabilidad aleatoria generada entre 0 y 1 sea menor a la probabilidad e-∆E/KBT, 
donde ∆E es el cambio en la energía, KB es la constante de Boltzmann y T la 
temperatura absoluta. 
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 A partir del segundo punto el procedimiento continúa en cada iteración hasta 
cumplir la condición de parada, punto en el que se realiza el promedio estadístico de 
las variables. 
 
En el tercer ítem, la probabilidad de cambio permite evitar enfrascamiento en mínimos 
locales de energía. De otra parte, las variables encontradas son resultado del análisis de un 
solo estado. En el tránsito de un estado µ a otro ν debido al cambio escalonado de una 
variable (temperatura, presión, campos externos, etc) el método de Monte Carlo se sustenta 
en las probabilidades de cambio de cadenas de Markov, para las que ∑v P(µ-ν)= 1, siendo P(µ-
ν) la probabilidad de transición del estado µ a ν. Esto ocurre siempre y cuando no existan 
variaciones en el tiempo ni se involucren terceros estados, debido a que es condición de la 
cadena que solamente el estado dependa del estado anterior [28,29]. 
 
Las transiciones que se producen entre las distintas fases de un material magnético pueden 
ser analizadas a partir de la estabilidad de energía en el Hamiltoniano (H), el cual depende 
solo de las  variables que afectan el ordenamiento en los espines [30]. (Ver ecuación 1.3.) 
Aunque su número puede ser superior, tres componentes son esenciales: (1) la interacción 
magnética (HJ) que generalmente solo es apreciable entre primeros vecinos magnéticos. (2) 
La componente debida a la anisotropía del material (HAN), una tendencia a orientar los 
espines en una dirección preferencial y (3) Hh correspondiente al efecto que puede ejercer un 
campo magnético externo (h), también denominada interacción Zeeman.  
 
              …                     
 
Entre las demás componentes posibles se encuentran las interacciones Coulumbianas y las 
causadas por distorsiones debidas al efecto Jahn-Teller. Éstas han mostrado no tener gran 
influencia en el caso de las manganitas. [31] 
 
Se han propuesto diferentes modelos para la interacción magnética; entre ellos, el modelo de 
Ising para espines orientados en una sola dirección (1D), el modelo XY clásico para 2D y en 
especial el Modelo clásico de Heisenbeg 3D propuesto [32]. El Hamiltoniano propuesto para 
este último está expresado en la ecuación 1.4. < i, j > denota el par de momentos 
magnéticos vecinos más próximos, los cuales pueden estar orientados independientemente en 
cualquier dirección espacial. J es la constante de interacción entre estos, expresa en esencia 
la energía necesaria para dar vuelta a la dirección de un momento magnético en presencia 
del otro. Esta constante puede ser negativa o positiva dependiendo si su interacción es FM o 
AF. 
 
    ∑  ⃗   ⃗ 
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La magnitud que ejerce la anisotropía u orden preferencial sobre los espines está 
determinada por la constante KAN y la dirección de preferencia aAN según muestra la 
ecuación 1.5. En esencia es consecuencia de la orientación de los orbitales d cuyos lóbulos 
favorecen campos eléctricos que a grandes cantidades ejercen influencia sobre los propios 
espines. Hh está determinada por la ecuación 1.6 
 
       ∑   ⃗   ̂  
 
                         
 
   ∑ ⃗    ⃗⃗  
 
                      
 
1.7 Muestra virtual 
El Manganeso, ion magnético en la estructura perovskita de La1-xCaxMnO3 se encuentra 
ubicado en la parte central de la estructura cúbica. Pese a las distorsiones que pueden 
presentarse por el efecto Jahn-Teller y el tamaño de los iones Ca2+ y La3+, la distribución 
cristalina de estos iones magnéticos puede ser considerada como  una estructura cúbica 
simple. Esta afirmación puede evidenciarse utilizando el factor de tolerancia  de 
Goldschmidt [3,33] definido como Γ=(rA+rO)/√2(rMn+rO), donde “r” representa el radio y A 
el sitio en el cual están presentes tanto el Ca como el La. Al reemplazar, los valores típicos 
de los radios de los iones para el compuesto son: Ca2+ 1.34 Å y La3+ 1.36 Å para el sitio A; 
Mn3+ 0.645 Å, Mn4+= 0.53 Å, y para O-2= 1.32 Å [34,35]. Los resultados son Γ≈ 1.016 y  Γ 
≈ 0.957  para celdas con Mn3+ y Mn4+ respectivamente. Teniendo en cuenta que Γ = 1 
indica un sistema perfecto, la aproximación es adecuada.  Este supuesto se lleva a cabo aun 
cuando algunos informes muestran que la estructura electrónica de la superficie en películas 
delgadas es una estructura pseudo-cúbica ligeramente diferente [36]. 
 
Dentro del sistema cada punto en el que se ubica un ion Mn representa una celda 
magnética. La distancia entre iones equivale el parámetro de red igual a 3.89 Å [9]. Las 
dimensiones de la muestra se establecieron en LxLx(dFM+dAF) unidades de celda magnética 
(ucm) donde L hace referencia a las dimensiones de la superficie ubicada en el plano xy, dFM 
al espesor de la película FM y dAF al espesor de la película AF. Este último empleado solo en 
simulaciones de bicapa. El tamaño de superficie se fijó en todas las pruebas con L=30 ucm, 
La configuración electrónica en la capa de valencia para Mn3+ es 3d4,  con un espín total de 
2 y un correspondiente aporte de 4 magnetones de Bohr (µB), mientras para Mn4+ es 3d3 con 
un espín total de 3/2 y 3µB. La distribución es acorde al patrón de ordenamiento carga-
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orbital reportado por Hotta et ál. mostrada con anterioridad en la figura 1.4 , tanto para la 
fase FM como para la AF. La estructura combina dos tipos de distribuciones trivalentes de 
Manganeso denotadas por Mn3+eg y Mn3+eg` perpendiculares entre sí, y una tetravalente 
Mn4+d3. En la capa FM existen 3 tipos de interacciones a primeros vecinos magnéticos de 
acuerdo al tipo y la orientación del ion del Mn: Mn3+eg-O-Mn3+eg`, Mn3+eg-O-Mn4+ d3 y 
Mn3+eg`-O-Mn4+d3. En el patrón AF la distribución de espines corresponde con la distribución 
en bifranja (bi-stripe en inglés) sobre una distribución orbital tipo CE.  Esta configuración 
define la forma alterna con la cual cambia  de signo las interacciones de intercambio. 
Adicionalmente a las interacciones de la capa FM, surge la interacción Mn4+d3 -O-Mn4+d3 en 
la capa AF. Por otro lado, fueron empleadas condiciones de frontera periódicas en los 
contornos del plano xy para simular la gran extensión superficial de la película. La 
implementación consiste en tomar vectores de traslación tales que las características y 
propiedades de los primeros vecinos en las posiciones x=L+1 y y=L+1 sean iguales a las de 
x=1 y y=1 respectivamente. De igual forma para vecinos en x=-1 y y=-1 serán trasladadas 
las características de x=L y y=L [37]. El algoritmo permite realizar actualizaciones 
continuas de los  iones magnéticos vecinos en las fronteras por cada visita a la red. Las 
interacciones con vecinos magnéticos en dirección z  son nulas (también llamadas libres) 
para z=0 y en la superficie donde z= dFM+dAF+1. Esto con el fin de simular el 
comportamiento en películas delgadas.  
 
Las vacancias fueron generadas de forma aleatoria reemplazando cualquier tipo de Mn  en la 
capa FM. Las concentraciones oscilaron entre 0 y 10%, de acuerdo a reportes experimentales 
que muestran estas posibilidades para La2/3Ca1/3MnO3 y compuestos similares [36-38] 
 
Figura 1-10: Forma de la interface a diferentes valores de rugosidad para cada ucm en el 
plano z=7 ucm. Cada escalón corresponde a una ucm.  
 
 
 
 
La interface rugosa de la bicapa fue generada a partir del crecimiento aleatorio de la capa 
FM. Se descargaron 7 pulsos de LxL cantidad de iones magnéticos desde una altura inicial 
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z=3(dFM+dAF). Se obtuvieron diferentes valores de rugosidad a partir de la “relajación” de la 
superficie para alcanzar morfologías de difusión en la capa AF más acordes a las esperadas 
experimentalmente, tal como puede observarse en la figura 1.10. La rugosidad es 
considerada como el promedio del número de ucm interactuantes en forma lateral con la 
capa superior, como se expresa en la ecuación 1.7. Para cada punto de red i en el plano xy 
se obtiene la substracción entre las altura zi y zi+1, se realiza  la sumatoria de cambios en z 
de la superficie y se obtiene el promedio para las LxL ucm. En el proceso, los iones en los 
picos fueron trasladados de forma aleatoria a columnas vecinas de una menor altura para 
obtener diferentes valores de rugosidad. Debido a que el proceso solo planteaba generar 
diferentes estados de rugosidad, la relajación no tuvo en cuenta ningún mecanismo físico de 
relajación (en los cuales pudiese tener en cuenta energías de activación, por ejemplo).  
 
Los iones AF fueron ubicaron en los demás puntos de la red cúbica hasta un espesor total 
dFM+dAF=12 ucm. En promedio los espesores fueron dFM= 7 ucm y dAF= 5 ucm. La elección 
se realizó de acuerdo a los resultados presentados por E. Restrepo-Parra et. ál. [39] en los 
cuales se muestra que dAF no ejerce una influencia considerable tanto para hC como para  
hEX. Sin embargo, en relación a la capa FM, el mismo reporte muestra que hEX decrece 
exponencialmente en proporción a 1/ dFM y hC crece rápidamente con el aumento de dFM 
hasta iniciar la estabilización en  aproximadamente 7 ucm. 
 
  
 
   
∑|       |
   
   
                
1.8 Descripción del Hamiltoniano 
El Hamiltoniano utilizado está establecido por la siguiente ecuación:  
 
 
  
{
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Los 4 primeros términos hacen referencia a las interacciones tipo Heisenberg que pueden 
presentarse dentro de la muestra. Particularmente el primero y segundo hacen referencia a 
las interacciones de momentos magnéticos en la capa FM y AF respectivamente. Los valores 
numéricos de las constantes de interacción JFM y JAF se describen  en la tabla 1.1, reportadas 
inicialmente por Restrepo-Parra et al.[40] , las interacciones cambian de acuerdo con el tipo 
de enlace, de acuerdo a lo observado anteriormente en la figura 1.4, donde el modelo bi-
stripe define el signo de interacción. El tercero y cuarto término hacen referencia a las 
interacciones tipo Heisenberg que se presentan en la interface, tal como pueden observarse 
en la figura 1.11. Esta interacción puede suceder en diferentes direcciones producto de la 
rugosidad interfacial, como muestran los óvalos de borde amarillo. Las interacciones son 
consideradas de alta energía debido a que las diferentes constantes JFM y JAF incrementan en 
relación a C1= 2cosө y C2=7 cosө respectivamente, donde ө es el ángulo entre momentos 
magnéticos. Estos términos están en concordancia con reportes realizados por Kiwi et ál. 
[41,42], en los cuales propone una simetría tipo ajedrez para una interface plana, debido a la 
interacción de momentos en direcciones iguales y opuestas. Esta apreciación puede 
extenderse a interface rugosa entendida desde el punto de vista del tipo de interacción FM o 
AF como puede observarse en la figura 1.11.  
 
Figura 1-11: Esquema de la interface rugosa en una bicapa FM/AF. Los óvalos de borde 
amarillo indican los tipos de interacción entre bicapas. 
 
 
Tabla 1-1: Valores numéricos de las constantes de interacción J para la capa FM y AF 
de acuerdo al tipo de enlace [43,44]. 
 
JFM (meV)  JAF (meV) 
Mn3+eg-O-Mn3+eg` 7.77  Mn3+eg-O-Mn3+eg` -15.54 
Mn3+eg-O-Mn4+ d3 1.35  Mn3+eg-O-Mn4+ d3 -2.7 
Mn3+eg`-O-Mn4+d3 4.65  Mn3+eg`-O-Mn4+d3 -9.3 
   Mn4+d3 -O-Mn4+d3 -16.5 
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El quinto y sexto término hacen referencia al efecto de la anisotropía magnetocristalina para 
cada una de las capas. KFM y KAF son las constantes FM y AF con un valor de 1.25 
meV/spin y 3.74 meV/spin respectivamente [43, 44]. El vector unitario â indica la dirección 
del eje fácil, la cual fue supuesta en todas las pruebas paralela al eje x. El último término 
corresponde al efecto Zeeman que un campo externo aplicado h ejerce sobre la muestra. En 
todas las pruebas la dirección supuesta  para el efecto de campo fue igualmente paralela al 
eje x. 
 
 
1.9 Cálculo de observables. 
Con fines estadísticos, los observables del sistema deben ser resultado del promedio de una 
gran cantidad de estados con tendencias estables. En el desarrollo de las simulaciones, la 
relajación por cada estado del sistema alcanzó un máximo de 20x103 pasos de Monte Carlo 
(MCSMax) para la monocapa y 15x103 para la bicapa. El corte para promedios estadísticos se 
realizó a partir de  10x103 y 9x103 pasos (MCSC) respectivamente. Los valores promedios 
fueron obtenidos dentro de este rango, tal como puede observarse en los límites de las 
ecuaciones 1.9 y 1.10 incluidas en la tabla 1.2 correspondientes al calor especifico (c) y la 
Magnetización por sitio magnético <m>.  Estas ecuaciones son derivadas de la mecánica 
estadística en formas discretas [45]. En 2.3, E simboliza  la componente energética 
proveniente del Hamiltoniano para cada ion magnético, la cual se opera bajo dos 
procedimientos: primero, cada energía por punto se eleva al cuadrado, se realiza la 
sumatoria para todos los puntos de la red y finalmente se realiza el promedio. En el 
segundo, se suman las energías, se realiza el promedio y posteriormente se eleva al cuadro.  
Este tratamiento es correspondiente con el procedimiento diferencial de variables discretas, 
es decir, c depende del inverso de la constante de Boltzmannn, el inverso de la temperatura 
al cuadrado y la derivada de la energía. Por otra parte en 1.10, <m> es el resultado de 
dividir la magnetización total de la muestra (M) entre el número total de iones magnéticos 
(N). En la ecuación, M está siendo sustituida por la magnitud de todos los momentos 
magnéticos de la muestra. En la ecuación 1.11 puede observarse el procedimiento diferencial 
que determina la susceptibilidad a partir de la magnetización. 
 
Las ecuaciones 1.12 y 1.13 en la tabla 1.2 permiten encontrar  la resistividad del material en 
el estado FM y AF respectivamente. El modelo establecido apropia a un electrón la 
capacidad de salto entre iones Mn con tendencia a privilegiar la dirección z. En ambas 
ecuaciones me y e son la masa y carga del electrón, nFM  y nAF son las densidades de 
portadores para La1/3Ca2/3MnO3 y La2/3Ca1/3MnO3 iguales a 1.144x1028 electrones / m3 y 
6.714x1027 electrones / m3 respectivamente. El origen de las ecuaciones se fundamenta en el 
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modelo de Drude [46] para el transporte eléctrico, sustentado en los  siguientes postulados: 
i)El gas de electrones libres presenta un fondo uniforme positivamente cargado, tal que la 
carga eléctrica neta del sistema es cero, y ii) Los electrones se mueven de forma 
independiente y colisionan entre ellos sólo en forma instantánea. Originalmente el número 
de colisiones (NCFM  y NCAF) ocurridos en el transito del electrón por los espesores  no 
aparecen en la ecuación, son supuestos para obtener un promedio estadístico sobre la 
frecuencias de colisión en cada capa. En esencia τ en la ecuación de Drude corresponde al 
tiempo libre medio que demora en trasladarse un electrón de una posición atómica a la 
siguiente en un metal, también llamado tiempo de colisión o relajación. Para el caso del 
material magnético con propiedades conductoras,  el tiempo que demora en pasar el electrón 
de una celda magnética a la otra  está definido por las probabilidades de tunelamiento.  En 
el ion manganeso el electrón permanecerá en uno de sus orbitales de conducción hasta que 
luego de algunos intentos en tiempos múltiplos de τ,  la probabilidad  (aleatoria de acuerdo 
con MC) se cumple para lograr transitar al siguiente. El método implementado para las 
probabilidades está basado en  adecuaciones al  modelo de Kronig-Penney realizadas por 
Vandewalle [47].  
 
Tabla 1-2: Ecuaciones estadísticas para las Observables [45,46]. 
 
Observable Ecuación  
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De acuerdo a este modelo, los portadores se consideran con un movimiento lineal 
atravesando la película en dirección z, siempre y cuando no se encuentren vacancias que 
forcen al portador a cambiar de dirección. El rompimiento de camino a causa de la 
presencia de una vacancia genera en la muestra efectos de percolación. En la ecuación 1.12,  
la variable  dvac hace referencia al aumento del recorrido de los portadores a causa de este 
fenómeno. Las fuerzas de Lorentz son despreciadas debido a que el camino libre medio es 
muy corto. El salto depende del ángulo entre espines cercanos (ө). Los grados de libertad de 
los iones magnéticos dependen de las condiciones magnéticas y térmicas. De acuerdo con 
Anderson y  Hasewa, la probabilidad de salto es proporcional al Cos(ө/2) [14]. El electrón es 
frenado con una probabilidad 1-p o transmitido con una probabilidad p de acuerdo con la 
función exponencial decreciente p=e-γδ, donde δ es el tamaño del cluster magnético que se 
encuentra por delante del portador y γ un parámetro adimensional que representa la barrera 
de potencial.  De acuerdo con las ecuaciones 1.12 y 1.13, τ es solo un parámetro 
proporcional, por lo cual fue  supuesto como 1x10-15s, rango promedio para el tiempo. La 
probabilidad de transmisión para un estado a una temperatura establecida, es consecuencia 
de la orientación de los spines, por lo cual estos dos son los factores que interfieren 
directamente la forma de las curvas de resistividad en función de h y T.  
 
  
 
2. Resultados y Análisis  
2.1 Influencia de la vacancias en el compuesto La2/3Ca1/3MnO3 
 
Inicialmente se obtuvieron curvas de magnetización, susceptibilidad y calor específico en 
función de la temperatura en un rango de 0% a 10% de vacancias. Estos porcentajes pueden 
también ser interpretados como grados de dilución. Las figuras 2.1, 2.3 y 2.4 muestran estos 
resultados  para un espesor dFM=12 ucm. Reportes experimentales muestran que TC para el 
material en bulk oscila entre 250K y 266K dependiendo de las condiciones y procesos de 
producción (Sol gel, Sputtering y otras) [48-50].  Estos valores están de acuerdo con los 
resultados de simulación para 0% de vacancias y espesores por encima de 9 ucm. El punto 
de inflexión en la curva de magnetización y los picos de susceptibilidad y calor específico 
muestran valores de TC dentro de este rango. Como puede observarse en estas figuras, TC 
depende del porcentaje de vacancias. Esto se vuelve cada vez más evidente a medida que 
aumenta la dilución para algún espesor determinado.  La figura 2.5 es un resumen de estos 
resultados. Esta figura muestra un decrecimiento en la temperatura crítica para cualquier 
espesor en función del incremento en el porcentaje de vacancias. Estudios reportados por W. 
Chen et ál. [49] expresaron una dependencia de la TC con el porcentaje de vacancias. Para 
0% encontraron un valor TC =266K, en la medida en que incrementa el porcentaje a 2%, 
4% y 6%, TC decrece a 264K, 257K y 240K respectivamente. Esta disminución en TC puede 
ser explicada por dos efectos; el primero se refiere a los cambios que toman lugar en el radio 
del catión y segundo considera la disminución del número de enlaces atómicos en el 
vecindario de las vacancias. En el primer caso, se ha establecido que el tamaño promedio del 
sitio A es un parámetro importante que puede influenciar las características magnéticas y 
eléctricas de estos materiales [51]. Al respecto, la manganita ofrece un alto grado de 
flexibilidad química. Esto eleva, junto con una interacción estructural compleja, un rico 
diagrama de fases  que involucra estados metálicos, aislantes y fases magnéticas [52]. Estas 
propiedades son sensibles al dopaje en concentraciones de x, las cuales determinan la 
relación Mn3+/Mn4+ para mantener la neutralidad de la carga. Se espera una varianza de 
dimensionalidad bajo estas circunstancias debido al desajuste iónico entre los diversos sitios 
A (ocupados por La y Ca para el compuesto). La varianza en A se expresa como 
2rA(xiri2-rA2),  donde rA es el valor promedio del radio del catión y xi y ri son la 
concentración atómica y el radio atómico del ion tipo i ubicado en el lugar A 
respectivamente. Esta varianza es esperada bajo cambios como las vacancias incluidas en el 
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material. Estudios llevados a cabo por Tomioka and Tokura [53], revelan que los desórdenes 
en el sitio A tienen grandes efectos sobre las propiedades físicas de las manganitas; otros 
estudios muestran también que TC está relacionada con el desorden, conllevando a un  
decremento significativo conforme la varianza incrementa hasta fijarse en  rA [54, 55]. 
 
Figura 2-1: Magnetización por sitio magnético como función de la temperatura para 
dFM=12ucm y diferentes porcentajes de vacancias, para La2/3Ca1/3MnO3. 
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La segunda razón para el cambio de la temperatura crítica es la pérdida en la densidad de 
enlaces y la reducción en el número de coordinación magnético (CN) alrededor de las 
vacancias debido a la eliminación de enlaces.  En consecuencia, la temperatura de 
ordenamiento puede relacionarse con la energía cohesiva Ec. Esta energía corresponde a la 
energía necesaria  para  destruir  todos  los  enlaces  cuando  se  divide el cristal en átomos 
aislados. Ec se determina directamente por el producto de la cantidad de enlaces o CN y la 
energía por enlace [56,57]. Al suponer que la energía de enlace entre un átomo y todos sus 
vecinos no cambia, la energía cohesiva dependerá del número de enlaces. Entonces, la 
disminución en la temperatura de ordenamiento está relacionada con el decrecimiento de la 
energía atómica de enlace por la disminución de CN. Para destruir el acoplamiento 
magnético, se debe proporcionar una suficiente energía que permita romper los enlaces 
atómicos y otorgar vibración térmica a los átomos. Durante este proceso, la energía total 
puede ser considerada como la suma de la energía cohesiva Ec(T) y la energía de vibración 
térmica Ev(T), las cuales afectan los alineamientos de los espines. Sobre la temperatura de 
transición, la Ev(T) necesaria para competir con la interacción de intercambio es una 
fracción de la energía de cohesión atómica a T=0 K [58,59]. Desde este punto de vista, tal 
temperatura puede ser considerada como directamente proporcional a la energía cohesiva 
(TC α EC) como un primer orden de aproximación. En las simulaciones, el CN de los iones 
Mn situados en la vecindad de las vacantes es inferior que el de otros sitios de red 
produciendo una disminución de TC a medida que aumenta el porcentaje de vacancias. 
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Figura 2-2: Efecto de las vacancias sobre el ordenamiento de los espines en la red a 
190K. El corte corresponde con la sección  z=5 ucm y dFM=12 ucm 
 
 
 
Figura 2-3: Susceptibilidad magnética como función de la temperatura para dFM=12ucm 
y diferentes porcentajes de vacancias, para La2/3Ca1/3MnO3 
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Figura 2-4: Calor específico como función de la temperatura para dFM=12ucm y 
diferentes porcentajes de vacancias, para La2/3Ca1/3MnO3. 
200 220 240 260 280 300
0,0
0,2
0,4
0,6
0,8
1,0 % Vac.
  0
  3
  6
  9
C
a
lo
r 
e
s
p
e
c
íf
ic
o
 (
u
.a
.)
T (K)
 
 
 
 
26 Simulación Monte Carlo del efecto de la Rugosidad y las Vacancias en el 
Comportamiento Magnético y de Magnetotransporte de  Bicapas 
La2/3Ca1/3MnO3/La1/3Ca2/3MnO3 
 
Los resultados mostrados en la figura 2.1 también revelan una disminución en la 
magnetización de saturación. Este hecho se atribuye también a la disminución en el número 
de iones magnéticos a medida que aumenta el grado de dilución. Además, también al 
aumento del desorden estructural alrededor de los sitios vacantes a medida que aumenta la 
dilución da lugar a la aparición de un desorden magnético local, como puede observarse en 
la configuración de espín a baja temperatura que  se muestra en la figura 2.2. Esta figura es 
una distribución instantánea a T= 190 K de la orientación de los espines en el plano z= 
5ucm para un espesor dFM= 12ucm. Como se observa, aumenta el desorden alrededor de las 
vacancias denotadas por los círculos. La región cuadrada delimitada por la línea continua, 
sin vacancias, exhibe un mayor grado de alineación que aquellas regiones que contienen 
vacancias (zonas delimitadas por las líneas discontinuas). Así, el sistema requiere energía 
térmica menor para alcanzar el estado desordenado o paramagnético. De igual forma, J. 
Vergara et ál. [60] informó de una disminución de TC en La1-xNaxMnO3+δ a medida que 
aumenta la concentración de vacancias magnéticas de una forma similar a como se ha 
mostrado en el presente trabajo. 
 
La figura 2.5 muestra también que TC  incrementa en función del espesor, tendiendo a un 
valor de saturación cerca al reportado para el material en bloque, para un espesor por 
encima de dFM=9 ucm cuando no se tienen en cuenta las vacancias. La figura 2.6 muestra la 
información correspondiente de TC para diferentes espesores en función del porcentaje de 
vacancias. Los resultados evidencian la dependencia de la temperatura crítica con el espesor 
de la película y el porcentaje de vacancias. La tendencia es lineal para cualquier espesor con 
una pendiente aproximada de -2.81K/% Vac. Una tendencia similar del espesor de la 
película fue obtenida experimentalmente por H. Chou et ál. [61]. Tal tendencia está de 
acuerdo con la teoría de escalamiento de tamaño finito (FSS) [62,63]. Esta descripción es 
particularmente importante en los sistemas fuertemente correlacionados donde se 
desarrollan fluctuaciones críticas con el incremento en el tamaño de la muestra. Por 
ejemplo, E. Berger et ál. [64] ha estudiado el comportamiento crítico de La2/3Ca1/3MnO3 en 
películas delgadas utilizando Sputtering dc. Estos trabajos experimentales han permitido 
entender parte de la fenomenología de este sistema magnético, especialmente con respecto a 
los efectos del tamaño. Sin embargo, estos fenómenos no han sido lo suficientemente 
cubiertos. Un trabajo teórico fue presentado por N. Furukawa y Y. Motome [65]. Ellos 
investigaron los fenómenos críticos de modelos de doble intercambio para manganitas 
mediante el análisis de la escala de tamaño finito, basados en resultados numéricos. Estos 
resultados concuerdan con los obtenidos por los modelos de Heisenberg, aunque no se 
consideran manganitas en forma de películas delgadas. De acuerdo con la relación FSS 
[23,37]: 
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Donde TC(⚭) y TC(d) hacen referencia a las temperaturas de transición para el material en 
bloque y a un espesor d respectivamente, mientras a y ν son parámetros adimensionales. El 
parámetro ν, denominado exponente crítico de la longitud de correlacion efectiva, es 
obtenido a partir de la figura 2.5, no exhibe tendencia como función del espesor y es similar 
para todas las curvas, aproximadamente igual a 0,61 ± 0,07. Este valor es similar al 0,56 
reportado en [66] para películas delgadas. P. Cossio et ál. [67] estudiaron el comportamiento 
crítico de películas delgadas ferromagnéticas con distribución cúbica simple empleando el 
método de Monte Carlo y el modelo de Ising. Sus resultados demostraron también la 
dependencia de la temperatura crítica con el espesor de la película por medio de la 
reducción de TC a medida que el espesor disminuía. La reducción se atribuye a la 
disminución en la densidad de enlaces magnéticos debido a la ruptura de simetría en la 
superficie, como se ha observado también en nanopartículas [68]. 
 
Figura 2-5: Temperatura crítica como función de dFM para diferentes porcentajes de 
vacancias. Las líneas representan el ajuste de acuerdo a la teoría de escalamiento de tamaño 
finito 
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Figura 2-6: Temperatura critica como función del porcentaje de vacancias para diferentes 
espesores. La tendencia es lineal para cualquier espesor con una pendiente igual a -2.81 K 
/% Vac. 
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En las películas delgadas, conforme  aumenta el espesor, la relación entre iones 
pertenecientes a la superficie y volumen decrece. Este hecho sugiere que los cambios en las 
propiedades magnéticas se observan  para un espesor suficiente bajo, siempre que las 
propiedades críticas dependan de la densidad de enlaces magnéticos. Experimentalmente, 
estos cambios se atribuyen también a la distorsión de la red. Chen et ál. argumentaron que 
una vacante situada en un sitio de Mn aumenta el parámetro de red; por lo tanto, una 
fuerte distorsión conduce a un cambio en la distancia de enlace Mn-O, así como en el ángulo 
de Mn-O-Mn, afectando por consiguiente la temperatura de transición debido a cambios en 
la energía de enlace. Estudios previos [69,70] también mostraron la relación entre la 
temperatura de transición y el factor de tolerancia para un estructura perovskita ABO3 
como una medida del desequilibrio entre las longitudes de enlace de AO y Mn-O. En las 
simulaciones presentadas en este trabajo no se tuvo en cuenta la distorsión red, sin 
embargo, este efecto  debe ser incluido en futuros trabajos. 
 
En esencia, las propiedades de La1-xCaxMnO3 provienen de la interacción entre los iones 
magnéticos.  Producto de la valencia mixta y de los electrones fuertemente correlacionados, 
se deriva la  disposición espacial de orbital y carga. Además, las consecuentes direcciones 
preferenciales de espín proporcionan las características de cada fase, de acuerdo a la 
concentración de iones Mn. Una alta homogeneidad química puede mostrar estructuras 
espacialmente inhomogéneas como es el caso de la distribución bi-stripe de los momentos 
magnéticos [3,71]. Las propiedades magnéticas y de transporte están íntimamente 
correlacionadas. En particular para el compuesto La2/3Ca1/3MnO3, la temperatura crítica y la 
de transición metal-aislante (TMI) son aproximadamente iguales, TC ≈ TMI ≈ 260K, sin 
presencia de campo magnético externo [72-76]. De acuerdo con la teoría del DE, cuando los 
espines localizados en el orbital d se encuentran paralelos y a baja temperatura, el estado 
FM mejora en gran medida las propiedades de transporte eléctrico [73-76]. Durante la 
transición del régimen de FM a PM, debido al incremento en la temperatura, se produce un 
estado de desorden en los espines. Sin embargo, aplicando un campo magnético externo, este 
estado puede ocurrir a temperaturas más altas y ambas, TC y TMI incrementan demostrando 
aún más su fuerte correlación. Por lo tanto, en una muestra evaluada a la misma 
temperatura, pero en campos magnéticos diferentes, el estado de orden es diferente, y éste 
es el origen del fenómeno CMR. Las figuras 2.7(a) y (b) presentan los resultados de la 
resistividad (ρ) como función de la temperatura a diferentes campos magnéticos con 0 y 6% 
de vacancias respectivamente; mientras que la figura 2.7(c) presenta resultados de 
resistividad a un campo externo constante de 2 kOe, variando el porcentaje de vacancias. 
En estas figuras, TMI puede obtenerse a partir del punto en donde dρ/dT cambia de signo. 
Un valor de derivada positiva (o pendiente positiva),  indica metalización y uno negativo (o 
pendiente negativa)  corresponde al estado aislante. Para h=0 kOe y %V=0, la temperatura 
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de transición TMI es 262K. La forma de la curva de resistividad está de acuerdo con los 
reportes experimentales y computacionales presentados para el compuesto. [72-76].  
 
Las curvas muestran un incremento en la resistividad en función del porcentaje de 
vacancias. Este efecto es esperado porque las vacancias generan rompimiento en los caminos 
de conducción, extendiendo el camino libre medio atravesado por los portadores con un 
consecuente incremento del número de colisiones. Este efecto es de tipo percolativo. El 
fenómeno es similar al recorrido de un fluido dentro un material poroso de pequeños 
orificios, cavidades y tunelamientos. Toda partícula del flujo buscará atravesar el material 
aun cuando se produzcan colisiones y cambios de dirección en el camino. Liuwan Zhang et 
ál. [77] propusieron el fenómeno de percolación para películas FM de manganita. Ellos 
plantearon un aumento en el recorrido libre medio de los portadores por la existencia de 
paredes de dominio magnéticos, que explicarían en mejor medida el fenómeno CMR. Esta 
misma tendencia en el aumento de resistividad, resultado del aumento del camino libre 
medio de los portadores, es encontrada en este trabajo debido al efecto de las vacancias. En 
las curvas puede observarse, después del punto de transición, una tendencia a alcanzar un 
valor similar de resistividad. Esta situación se produce esencialmente debido a que el 
material ha obtenido un desorden en sus momentos magnéticos a causa de altas 
temperaturas, para las cuales el campo externo no ejerce una influencia significativa de 
reordenamiento. 
 
Figura 2-7: Resistividad en función de la temperatura, a) y b) para diferentes campos 
magnéticos a 0% y %6 de vacancias, respectivamente. Y c) a diferentes concentraciones de 
vacancias para un campo externo de 2kOe 
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Se han reportado temperaturas de transición TMI  a partir de 180K [19]. Las causas de estas 
variaciones en los reportes podrían ser tres; inicialmente por una baja calidad en la 
producción, que repercute en la contaminación de la muestra con elementos externos que 
cambian las propiedades del compuesto. En segundo lugar se encuentra  el uso de diversas  
técnicas de medición de resistividad, entre las cuales  el método de las cuatro puntas ha 
mostrado resultados más acordes. Por último, el método de producción que define diversas 
características de la película durante el crecimiento, entre las que pueden enunciarse el 
tamaño de grano, fisuras, distorsiones de red entre otras. Massa et àl. [73] han presentado 
un análisis de defectos en relación a los mecanismos conductores, evidenciando que  a altas 
temperaturas, cercanas a los 1000K es posible obtener los reordenamientos  y distensiones 
necesarias para lograr los mejores resultados. Una reducción de las tensiones internas de la 
red y una disminución en el tamaño de grano inciden para que TC y TMI presenten valores 
aproximadamente iguales. 
 
 La figura 2.8 muestra la magnetización por sitio en función de la temperatura. Las figuras 
2.8 (a) y (b) presentan resultados a diferentes campos magnéticos en 0% y 6% de vacancias 
respectivamente, mientras  la figuras 2.8 (c) muestra los resultados a diferentes porcentajes 
de vacancias manteniendo el campo externo estable en 2kOe. Insertada se encuentra la 
gráfica de susceptibilidad magnética en función de la temperatura a 0%V y h=0 kOe. Una 
temperatura TC =257K se obtiene en el punto de transición de las curvas de susceptibilidad 
y magnetización a 0% de vacancias y en ausencia de campo magnético externo.  La forma 
de las curvas y el punto de transición están de acuerdo con los reportes experimentales y 
computacionales. [72-76]. Comparando la figura 2.8(a) y 2.8(b), puede identificarse una 
disminución en la magnetización, causada por la presencia de vacancias. Este efecto fue 
expuesto anteriormente, y su origen se describe a partir del decrecimiento en el número de 
enlaces magnéticos y las disminuciones energéticas  debido a las distorsiones de la red 
cristalina. Tanto en la figura 2.8 como en la figura 2.7 el campo magnético incrementa las 
temperaturas de transición TC y TMI respectivamente, mientras que el aumento en las 
vacancias las reduce.  
 
Por otra parte, las vacancias generan un desorden local de espines a su alrededor como se 
observó en la figura 2.2. Esta situación compite con el efecto del campo magnético externo 
que tiende a ordenar los espines en la dirección aplicada. Para el caso de los resultados aquí 
expuestos h se orientó en la dirección de x.  Las figuras 2.7 y 2.8 mostraron que las 
vacancias no producen un cambio considerable en la forma de las curvas de resistividad y 
magnetización, contrario al efecto del campo. En la magnetización un aumento de h genera 
una transición de FM a PM más suave con un consecuente aumento en el punto de 
transición. La resistividad por su parte, muestra una caída drástica con h, esperada por el 
fenómeno de CMR.  
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La figura 2.9(a) muestra el efecto del campo magnético  sobre TC para diferentes 
porcentajes de vacancias, mientras la figura 2.9(b) el efecto de las vacancias a diferentes 
campos magnéticos. Para pequeños campos, menores que 1kOe, TC es afectada por la 
concentración de vacancias, lo cual puede evidenciarse por la separación entre las curvas. En 
la medida que h incrementa las curvas de TC tienden a unirse para porcentajes de vacancias 
por debajo del 4% (como puede ser observado en la región marcada en la figura). La 
competencia entre efectos de vacancias y campo magnético sobre la temperatura de 
transición TC es liderada por el campo. En concentración de vacancias mayores que 4%, la 
competencia sobre TC es liderada por las vacancias  en la medida en que estas tienden a 
separar las curvas, lo cual es una consecuencia de la perdida de enlaces, como se mencionó 
anteriormente. Cabe recordar que TC  se considera proporcional a la energía cohesiva EC, 
relacionada directamente con CN, en una primera aproximación.  La figura 2.9(b) muestra 
efectivamente cómo las vacancias tienden a disminuir la temperatura de transición, 
aproximadamente de forma lineal a un campo magnético constante. Estos resultados 
concuerdan con los presentados anteriormente en la figura 2.6 expresados para diferentes 
espesores de la película FM. 
 
Figura 2-8: Magnetización por sitio en función de la temperatura, a) y b) para diferentes 
campos magnéticos a 0% y %6 de vacancias, respectivamente, y c) a diferentes 
concentraciones de vacancias para un campo externo de 2kOe. La figura insertada 
representa la susceptibilidad en función de la temperatura 
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Bajo las mismas condiciones, el comportamiento de TMI es diferente a TC. La figura 
2.10(a) representa el comportamiento de TMI en función del campo para varias 
concentraciones de vacancias, mientras que en la figura 2.10(b) TMI está en función de las 
concentraciones de vacancias a diferentes campos magnéticos, En la medida en que h 
incrementa, el %V produce divergencia (separación) entre las curvas. De igual forma que 
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TC , en la figura 2.10(b) puede observarse con claridad el efecto de reducción de TMI 
ejercido por él %V, a diferentes campo magnéticos. Para ambas temperaturas de transición 
se observa una tendencia lineal en la cual, a 0% de vacancias, TC es aproximadamente igual 
a TMI. Sin embargo, en la medida que el porcentaje incrementa comienza a observarse una 
diferencia entre ellas. Se evidencia que la más afectada es TMI deducida con una pendiente 
más negativa, -4.2± 0.6 kOe/%V , en relación a -3.1±0.2 kOe/%V de TC . Esta diferencia 
entre TC y TMI predice cambios en el comportamiento magnetorresistivo a causa de la 
competición entre los efectos del porcentaje de vacancias y el campo magnético sobre la 
resistividad y magnetización. 
 
Figura 2-9: Temperatura critica en función de a) campo magnético externo a diferentes 
concentraciones de vacancias b) porcentaje de vacancias a diferentes campos magnéticos  
externos 
0 1 2 3 4
210
240
270
300
330
360
0 2 4 6 8 10
(b)(a)
T
C
 (
K
)
h (kOe)
   % V
  0
  2
  4
  6
  8
 10
% V
h (KOe)
 0
 1
 2
 3
 4
 
La figura 2.11 muestra la resistividad para diferentes porcentajes de vacancias en función 
del campo magnético,  para tres temperaturas: 200K en la fase FM, en TMI y a 350K en la 
transición a la fase PM. Teniendo en cuenta los datos reportados en la figura 2.9 para todas 
estas temperaturas la resistividad incrementa con el porcentaje de vacancias. La forma de 
las curvas es diferente dependiendo de la fase del material: FM, PM o en la transición 
metal-aislante. Resultados de experimentos similares han sido reportados por Canedy et ál. 
[78] llevando a cabo medidas de magnetotransporte y ciclos de histéresis en películas 
epitaxiales de La2/3Ca1/3MnO3. Ellos mostraron que la resistividad decrece rápidamente en la 
medida que h incrementa en ambas direcciones, positiva y negativa. Por  otra parte, para 
valores bajos de h, alrededor de 0kOe, la resistividad presenta altos valores. De acuerdo con 
la figura 2.11(a), en el caso de 200K (T< TMI), aparece una histéresis de resistividad que 
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esta corrrelacionada con la curva de histéresis de magnetización, en la cual también puede 
observarse como la resistividad decae rápidamente. Particularmente Hyun et ál. [76] 
mostraron formas similares de curvas de ciclos de resistividad para La2/3Ca1/3MnO3, 
presentando una fuerte relación con el ciclo de histéresis magnético.   Algunos otros 
resultados experimentales para ciclos de histéresis resistivos en el material  pueden ser 
observados en el trabajo realizado por Klein et ál. [79]. Hundley et ál. expresan la 
resistividad con una dependencia de la magnetización[80], para lo cual si M(H,T), la 
resistividad puede escribirse como: 
 
          
                           
 
Donde ρm es la resistividad máxima y M0 es un factor de normalización, que debe tener 
unidades de la magnetización y puede ser la de saturación. Justificando que si la 
magnetización presenta histéresis, la resistividad debe presentar el mismo comportamiento. 
 
Para T=TMI, la histéresis desaparece totalmente y la resistividad decrece como función de h 
en un camino más suave, en comparación con los resultados obtenidos para T<TMI. 
Finalmente a 350K, donde T>TMI, no existe ciclo de histéresis de resistividad y la pendiente 
de la curva es menor que en los casos previos. En las tres gráficas es notorio el cambio de 
resistividad con respecto a la variación de las vacancias, y la no alteración de la forma de 
las curvas para cada temperatura. Sin embargo, para una temperatura de 200K, en la fase 
FM estos cambios son más notorios, demostrando nuevamente que las vacancias aumentan 
la resistividad. Estos resultados junto con las diferencias de TMI y  TC anteriormente 
mencionados propenden por cambios de MR.  
 
Figura 2-10: Temperatura de transición metal- aislante en función de a) campo magnético 
externo a diferentes concentraciones de vacancias b) porcentaje de vacancias a diferentes 
campos magnéticos  externos 
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La figura 2.12(a) muestra los ciclos de histéresis magnéticos para diferentes porcentajes de 
vacancias a T= 200K. Las figuras 2.12(b-e) presentan las orientaciones de los momentos 
magnéticos en el plano xy para z=5 en el punto de cambio de orientación de la 
magnetización en la trayectoria de regreso. (b) y (c) corresponden a 0%V mientras que d y e 
a 6%V. En asociación con los resultados previos, la figura 2.12(a) muestra que un 
incremento en el porcentaje de vacancias genera disminución en el campo coercitivo hC. 
Comparando las figuras 2.11(a) y 2.12(a), los valores de campo magnético donde el ciclo de 
histéresis de resistividad presenta un máximo son iguales a hC, para los diferentes 
porcentajes de vacancias.  Entonces, los picos de resistividad están asociados con el cambio 
de dirección generado en la transición del ciclo de histéresis de magnetización positiva a 
negativa y viceversa. La disminución en hC se debe principalmente  a tres razones: i) como 
el %V se incrementa, existe un menor número de iones magnéticos, produciendo una 
disminución en la magnetización de saturación en el material. ii) La influencia de CN por 
sitio magnético, que hace que la energía cohesiva necesaria para destruir todos los enlaces 
esté directamente asociada a CN, como se trató anteriormente. Una disminución de CN 
causada por las vacancias produce cambios de magnetización a valores más bajos de h, y iii) 
alrededor de las vacancias se produce un alto grado de desorden, alterando la dirección 
preferencial de los espines. Estos espines canteados (con un “torque” preestablecido) son 
mucho más fáciles de reorientar. 
 
Figura 2-11: Resistividad en función del campo magnético a diferentes porcentaje de 
vacancias a  a) T=200K b) TMI y c) T=350K. 
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La figura 2.13 presenta resultados de MR en función del campo externo aplicado, para 
diferentes valores de vacancias a temperaturas de 200K en la fase FM, en TMI y a 350K en 
la transición a la fase PM. Los valores se obtuvieron aplicando la ecuación  1.1 a los 
resultados anteriores de resistividad. De acuerdo con Khazeni [81], los porcentajes de MR a 
un campo dado están directamente relacionados con TC para cualquier tipo de material, 
presentando mayores cambios a bajas temperaturas de transición. La manganita La1-
xCaxMnO3 presenta valores típicos de cambio en x=0.33 de 73% a 70 kOe [72], y a x=0.3 de 
66% a 80KOe [75] y 54% a 40kOe [8]. Los resultados computacionales de nuestro trabajo 
mostraron un valor de saturación en 48% de cambio, a valores de campo externo superiores 
a 15 kOe. Lu et ál. observaron formas similares de MR en La0.67Sr0.33MnO3 [82]. En este 
trabajo los ciclos de resistividad se asociaron igualmente con los ciclos de histéresis 
magnéticos bajo las mismas características. 
 
Figura 2-12:a) Ciclo de Histéresis a diferentes porcentajes de vacancias.  b) y c) Líneas de 
tendencia de los momentos magnéticos en el cambio de polaridad a 0% de vacancias. d) y e) 
a 6% de vacancias 
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Los resultados de MR son negativos debido a que la resistividad se observa drásticamente 
disminuida con el campo (pero no existe inconveniente si se tratan como valores absolutos). 
Para T<TMI  (figura 2.13(a)) el fenómeno presenta cambios decrecientes con el campo 
externo, en el que se puede observar una leve favorabilidad  como resultado del aumento de 
las vacancias. El cambio a favor de la MR, con respecto a la curva de 0% de vacancias, 
proviene del aumento de resistividad y el corrimiento de las temperaturas de transición.  
Particularmente se puede observar una diferencia de 5% a 6kOe, entre 0% y 6% de 
vacancias. Esto se debe a que los iones que se encuentran alrededor de las vacancias tienen 
mayor libertad de movimiento, ya que por la pérdida de uno o más de los enlaces 
magnéticos pueden obedecer más fácilmente a la orientación que promueva el campo 
magnético externo. Por otro lado, las vacancias no ejercen una influencia visible alrededor 
de la temperatura de transición TMI,  tal como puede detallarse en la figura 2.13(b). Sobre 
este punto existe un equilibrio entre los diferentes factores: interacción a primeros vecinos, 
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concentración de vacancias y temperatura, de tal manera que los cambios producidos sobre 
la MR son despreciables entre una y otra concentración de vacancias. Esta poca influencia 
del porcentaje de vacancias se observa en la figura 2.13(b), en la que las curvas de 
magnetorresistencia a diferentes campos prácticamente se traslapan. Sin embargo en TMI se 
producen los mejores efectos de magnetorresistencia con cambios de hasta 36% para 6kOe. 
Tradicionalmente a esta temperatura son esperados los cambios más elevados de 
resistividad. El hecho de que a esta temperatura prácticamente se anulen los efectos 
energéticos de todos los factores presentes en el sistema, facilita el trabajo del campo 
magnético externo para orientarlos en determinada dirección, sin mayor oposición. 
 
Figura 2-13: Magnetorresistencia en función del campo magnético a diferentes porcentaje 
de vacancias a  a) T=200K b) TMI y c) 350K 
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En la medida que la temperatura se incrementa por encima de TMI el material se encuentra 
en la fase PM. La figura 2.13(c) muestra resultados de MR a una temperatura de 350K. El 
efecto de magnetorresistencia a estos valores de temperatura es menor, puesto que el alto 
desorden de los espines producido por la temperatura y la poca interacción entre vecinos no 
permite un efecto favorable del campo magnético; por lo tanto, la resistividad es alta, pero 
es poco influenciable por factores que promuevan el orden. Sin embargo, se puede observar 
un leve cambio en la magnetorresistencia a medida que se disminuye el porcentaje de 
vacancias. Esto se debe a que en el estado paramagnético, las vacancias promueven una 
anisotropía a su alrededor como se pudo observar previamente en la figura 2.12, en 
competencia con cualquier factor que promueva el orden o desorden. Por otro lado, a partir 
de las tendencias tanto de las curvas 2.11 como 2.13, se observa una caída más abrupta en 
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la pendiente a medida que disminuye la temperatura. Esta es una característica típica de los 
materiales que presentan magnetorresistencia colosal (CMR) [83]. 
 
2.2 Efecto de la rugosidad en el EB para bicapa  La2/3Ca1/3MnO3 / 
La1/3Ca2/3MnO3 
Aunque fue descubierto en 1956 por Meiklejohn y Bean, el entendimiento de la física detrás 
del fenómeno de Exchange Bias (EB) es aun objeto de discusión [17]. El principal problema 
concierne al subyacente mecanismo responsable en la frontera entre las capas FM y AF, el 
cual ha dado origen a diversos modelos teóricos [41,84]. En esencia los modelos representan 
la caracterización de la estructura de espines en los planos más cercanos a la interface. 
Respecto a la manganita La1-xCaxMnO, existen muchos trabajos experimentales que 
presentan resultados de exchange bias y algunos de propiedades de transporte eléctrico en la 
bicapa La2/3Ca1/3MnO3 / La1/3Ca2/3MnO3 [85-97]. Sin embargo, no muchos trabajos teóricos 
basados en simulaciones de este sistema han sido reportados. Este tipo de disertaciones son 
de gran ayuda para entender la física detrás de la fenomenología.  Las técnicas de 
simulación como el modelo MC pueden jugar un rol importante en la medida en que reduce 
las nanostructuras formadas por capas a unos pocos planos atómicos, sin implicar perdidas 
por efecto de tamaño, conllevando además a reducir los elevados costos computacionales. 
 
Como se mencionó anteriormente en el capítulo 1, el fenómeno EB consiste en un 
desplazamiento del  ciclo de histéresis causada por el empalme entre una capa FM  y otra 
AF cuando se someten a un proceso de enfriamiento con campo desde una temperatura 
intermedia  TN<T<TC, siendo TN  y TC  las temperatura de transición del estado AF y FM 
al PM, respectivamente [17,93]. La figura 2.14a muestra los resultados de simulación de la 
magnetización por sitio en función de la temperatura para el compuesto   La2/3Ca1/3MnO3 
con un  espesor  dFM = 7ucm.  Según  la curva, la transición se encuentra en TC = 236.5 K. 
El valor fue determinado   a partir del punto de inflexión, reportado en bulk para el 
compuesto entre 250K y 260K aproximadamente. Como puede observarse en la figura 2.4 (a 
0% de vacancias) solo a partir de un espesor de 9 ucm se logra la estabilidad. La 
disminución en TC fue explicada anteriormente por la teoría de escalamiento de tamaño 
finito (FSS). La figura 2.14(b) presenta resultados del calor especifico del compuesto 
La1/3Ca2/3MnO3 de tipo AF. El pico en la curva permite predecir una temperatura de 
transición TN =235 K. 
 
Existe una diferencia con los valores reportados de TN, para el compuesto  La1-xCaxMnO3 el 
diagrama de fases realizado por Cheong and Hwang, figura 1.2 [9] muestra una temperatura 
TN más alta para x=0.67, aproximadamente igual a 250K.  Esta diferencia puede atribuirse 
de nuevo a la teoría de escalamiento de tamaño finito. De acuerdo con estos dos valores de 
temperatura se eligió T=236K para iniciar el enfriamiento, con campo externo de 4KOe.  
38 Simulación Monte Carlo del efecto de la Rugosidad y las Vacancias en el 
Comportamiento Magnético y de Magnetotransporte de  Bicapas 
La2/3Ca1/3MnO3/La1/3Ca2/3MnO3 
 
 
La Figura 2.15(a) muestra ciclos de histéresis para la bicapa FM/AF a una rugosidad 
interfacial R=0.35, a diferentes temperaturas. Los resultados son consistentes con los 
informes experimentales para la bicapa La2/3Ca1/3MnO3 / La1/3Ca2/3MnO3 expuestos por N. 
Moutis  et àl. [94], donde el campo coercitivo hC decrece linealmente con el aumento en la 
temperatura, mientras el campo hEX decrece en forma exponencial, tal como se muestra en 
las figuras 2.15(b) y (c) respectivamente. En concordancia con los resultados experimentales 
expuestos por L. Marín et ál. [16] hEX disminuye con el incremento en la temperatura hasta 
alcanzar el  bloqueo en  TB ≈90K, temperatura a la cual el  material  deja de  presentar  
EB. Las  temperaturas de  bloqueo reportadas se encuentran en valores entre  70K y 90K;  
el valor más  frecuente es 77 K [87]. Dado que el material pierde su magnetización en la 
temperatura crítica, por su transición al desorden de espines en el estado paramagnético, el 
campo coercitivo deberá disminuir a medida que la temperatura  incrementa hasta 
desaparecer al llegar a TC. La figura 2.16(a) muestra resultados de los ciclos de histéresis de 
la bicapa para diferentes valores de rugosidad a una temperatura constante de 30K. Los 
correspondientes resultados de hC y hEX con respecto al incremento de la rugosidad pueden 
observarse en las figuras 2.16(b)  y 2.16(c), respectivamente.  La figura presenta un 
comportamiento fluctuante para hC en el que se puede observar una tendencia a un leve 
incremento conforme aumenta la rugosidad. 
 
Figura 2-14: a) Temperatura crítica obtenida a partir de la magnetización por unidad de 
celda magnetica  en función de la temperatura para la capa La2/3Ca1/3MnO3 (FM) b) 
Temperatura de Neel  obtenida a partir del calor específico en función de la temperatura 
para la capa La1/3Ca2/3MnO3 (AF) 
 
 
De acuerdo con el modelo computacional (presentado en el capítulo 1, figure 1.2) la 
rugosidad  se genera de forma aleatoria en la interface, obteniendo los valores más bajos 
como resultado de un proceso de relajación.  El campo coercitivo presenta un 
comportamiento muy particular. Según los resultados de hC en función de R, se presenta un 
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fenómeno oscilatorio, inicialmente para el primer ciclo, con valores extremos y puntos de 
inflexión con incrementos de R de 0.25. Debido a la tendencia, irregular hC depende en gran 
medida de la forma en que se acomodan los iones. Esencialmente existen tres razones para 
este comportamiento. i) Inicialmente, aunque el número de iones FM y AF permanece 
constante de acuerdo con una relación 7:5 como se explicó anteriormente, el número de 
iones Mn4+ y Mn3+ para cada una de las capas presenta alteraciones entre una y otra 
rugosidad. Un mayor contenido de iones Mn3+ genera en la capa FM una mejor capacidad 
de magnetización por sitio debido a que exhiben momentos magnéticos mayores. 
 
Figura 2-15: a) Ciclo de histéresis para la bicapa a diferentes temperaturas, a un valor 
constante de rugosidad R=0.35  b) campo coercitivo como función de la temperatura de 
enfriamiento c) Campo de exchange bias con respecto a la temperatura de enfriamiento. 
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Debe recordarse que cada ion Mn3+ presenta una relación espín neto de 4µB con respecto al 
Mn4+ que muestra 3/2 µB. Esta situación genera una especie de ruido dentro de la tendencia  
ii)  El valor de hC también podría depender del número de dominios magnéticos generados 
sobre la superficie.  De acuerdo con el modelo de Malozsemoff de la rugosidad intercapa 
para la explicación del EB [19], presentado en la figura 1.8, se establece  una frustración de 
espines en la capa AF. Se trata de  un cambio en la dirección de los momentos magnéticos a 
una escala mesoscópica, debido a la gran anisotropía de la capa FM. Esto representa un 
desequilibrio a favor de la capa FM, con un consiguiente aumento en el campo coercitivo. 
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En la medida en que la rugosidad tiende a ser cero, las frustraciones se convierten en 
paredes de dominio de menor profundidad en la interface, lo que generaría la tendencia de 
hC a valores menores.  
 
 
 
 
Figura 2-16: a) Ciclo de histéresis en la bicapa para diferentes rugosidades, a un valor 
constante de temperatura T=35K  b) Campo coercitivo en función de la rugosidad 
interfacial c) Campo de exchange bias en función de la rugosidad interfacial. 
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Y iii) el comportamiento oscilatorio (figura 2.16b) es debido al tipo de ion que interfiere 
entre una y otra capa. Inicialmente, una rugosidad de cualquier valor implica que en 
promedio más iones Mn3+ se introducen en la capa AF, mientras que de igual forma más 
iones Mn4+ se introducen en la FM. Debido a que la relación de momentos magnéticos FM y 
AF  permanece constante (7:5), en promedio, siempre que un ion FM se sitúa en un punto 
más alto, uno AF se sitúa en uno más bajo, tal como se observa en la figura 2.11. En 
relación a los resultados expuestos en 2.16b y 2.16a, una reducción o aumento de hC con 
respecto al punto de equilibrio en la oscilación, corresponde con una disminución en la 
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magnetización.  Rugosidades menores a R=0.35, muestran interactividad solo a una primera 
ucm. En la medida en que un ion FM reemplace uno AF que se encuentra en la misma 
tendencia direccional, éste se percibirá anclado y será una pérdida para el campo coercitivo, 
el cual es generado en esencia por la capa FM. De otra parte, en la medida que un ion AF 
en dirección opuesta a la FM se introduce, tiende a cambiar de giro, debido a que se 
encuentra completamente rodeado de iones opuestos. Esto no favorecería en gran medida la 
magnetización, y será un momento magnético fácil de orientar por un campo externo, 
también disminuyendo el campo coercitivo.  En la medida en que la rugosidad tiende a 0.5, 
se consiguen estados FM y AF compensados en la interface, lo que hace retornar el campo a 
su posición de equilibrio dentro de la oscilación.  Por encima de este valor, la combinación 
tiende a favorecer el estado FM localizado, dado que más momentos con direcciones 
similares son vecinos. Esta situación favorece el aumento de hC. Sin embargo, cuando la 
rugosidad comienza a interferir en un mayor número de planos, se inicia una competencia 
que desfavorece hC hasta lograr nuevamente la estabilidad en R=1. Estas competencias a 
favor y en contra de hC hacen que continúe oscilante. En particular Spray y Nowak 
presentan resultados de simulación MC para explicar el efecto de la rugosidad, también con 
espines orientados de acuerdo al modelo de Heisenberg [95]. Su rugosidad involucra solo una 
ucm de la intercapa, de acuerdo a dos parámetros de dilución, por lo cual el valor máximo 
de rugosidad está en R=0.5.  Sus resultados muestran concordancia con los puntos ii y iii, 
debido a que las simulaciones trataron un modelo genérico que no presentaba diferentes 
tipos de iones magnéticos, la que no se ajusta al caso particular i. 
 
La figura 2.16(c) presenta resultados de disminución de hEX con el aumento de rugosidad. 
En asociación, la figura 2.1 expuesta anteriormente, es una representación gráfica de algunas 
de estas rugosidades. En el modelo de pared de dominio propuesto por Mauri [18], las 
paredes se producen  como resultado de una capa AF un poco más “blanda” que la FM, y 
en esencia, el EB es debido a las dificultades de rotación de los espines más que al 
intercambio en la superficie límite.  Los resultados presentados aquí muestran que esta 
teoría parecería ser acertada, no solamente porque la rugosidad no genera aumentos de hEX, 
sino porque precisamente a cero rugosidad, cuando se establece la pared de dominio en 
pleno, es donde  se obtiene el valor más alto. Además de lo anterior, hEX muestra tener 
independencia con respecto al comportamiento de hC.  
 
El trabajo de J Spray y U Nowak [95] muestra una dependencia del EB con respecto al 
espesor de la capa AF. Para bajos espesores entre 1 ucm y 4 ucm, sus resultados muestran 
una concordancia entre la rugosidad y el aumento de hEX. Sin embargo, para espesores AF 
por encima de 5 ucm  sus resultados muestran una dependencia contraria, a medida que 
incrementa la rugosidad la relación hEX /Jint se ve disminuida. Este resultado concuerda con 
los aquí expuestos. Adicional a esto, se muestra que el EB depende en gran medida del tipo 
de dilución de la capa AF en la FM, particularmente en la dirección de espín del tipo de ion 
entrante en la FM. Una gran cantidad de espines en la dirección FM insertados en la capa 
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AF mejora el exchange bias, mientras que espines en direcciones opuestas en la capa FM lo 
disminuye.  
 
Los resultados también están de acuerdo con algunos otros trabajos experimentales 
presentados para algunos otros compuestos. En primera instancia, en la tricapa  
NiFe/MnFe/NiFe, se midieron altos valores de hEX a bajas rugosidades, con un ligero 
incremento de  hC [96]. En el trabajo se considera que la rugosidad cambia debido a las 
variaciones en el tamaño de grano cristalino, a causa del procedimiento experimental. Otro 
estudio sobre el fenómeno EB, bajo el método de MC y el modelo de Heisenberg sugiere que 
existe un estado de dominio en la bicapa, el cual puede provenir de la rugosidad de la 
interfaz, o de los defectos no magnéticos en la película epitaxial [97]. Para este trabajo, un 
desorden magnético causado por la rugosidad, interfiere con la simetría de la curva de 
histéresis durante la inversión, específicamente en el ángulo entre el eje fácil de la capa AF o 
FM y el campo magnético. 
 
2.3 Rugosidad en la resistividad de la bicapa  La2/3Ca1/3MnO3 / 
La1/3Ca2/3MnO3 
 
La dependencia de la resistividad con la temperatura se representa en la figura 2.17 para las 
capas La2/3Ca1/3MnO3 y La1/3Ca2/3MnO3 en forma independiente. Las simulaciones se 
realizaron a espesores dAF=5ucm  y dFM=7 ucm manteniendo un campo de enfriamiento de 
4kOe, con el objetivo de hacer un símil con respecto al EB. La resistividad en cada 
compuesto presenta valores distintos, en varios órdenes de magnitud. La2/3Ca1/3MnO3 
presenta bajos valores de resistividad a bajas temperaturas, evidenciando un alto orden en 
la alineación de los espines. La temperatura de transición es TMI =240 K, punto a partir del 
cual el material muestra una tendencia a reducir la resistividad por efecto de la 
temperatura. Por otro lado, las fase La1/3Ca2/3MnO3 muestra alta resistividad a baja 
temperatura, con una tendencia exponencial decreciente en la medida en que la temperatura 
aumenta. Debido a la alineación de momentos magnéticos en direcciones opuestas, los 
electrones presentan una fuerte oposición  a trasladarse de un ion Mn al otro, de acuerdo 
con la teoría del doble intercambio. En la medida que la temperatura se incrementa, una 
pérdida en la alineación se presenta en la dirección de los momentos magnéticos, lo cual 
hace disminuir las probabilidades de traslación de los portadores. Estos comportamientos 
han sido ampliamente reportados [98,99].  
 
En la figura 2.18 se presentan los resultados de la resistividad en la bicapa La2/3Ca1/3MnO3 / 
La1/3Ca2/3MnO3, para la cual la relación 7 a 5 entre dFM y dAF se conserva. Particularmente 
Resultados y Análisis 43 
 
en la figura 2.18 (a) se observa el comportamiento de la resistividad en la medida en que la 
rugosidad interfacial incrementa. Panagiotopoulus et ál. presentan resultados experimentales 
similares [85] para relaciones entre espesores de 2:1 1:2  bajo la influencia de un campo 
magnético externo.  En este reporte se atribuye gran parte de la fenomenología a la 
formación de un estado de transición La1/2Ca1/2MnO3 (x=1/2) en la interface.  El estado se 
caracteriza por manifestar una disposición de fenómenos complejos, uno de los cuales es la 
combinación  de estados magnéticos FM y AF. De acuerdo con el Diagrama de Fases de La1-
xCaxMnO3 obtenido por Cheong y Hwang [9]  presentado en la figura 1.2,  en la vecindad de 
x=1/2, a la izquierda, se presenta un estado de tipo FM con una temperatura de transición 
aproximada de TC ≈ 220K. A la derecha, el estado AF exhibe  una  transición  a  PM  a  
una  temperatura  TN ≈ 160K  aproximadamente. La temperatura de bloqueo siempre se 
encuentra por debajo de esta última, lo cual indica que este punto es límite de una 
tendencia en los momentos magnéticos. A una rugosidad cero, de acuerdo con el modelo de 
Heisenberg planteado para la bicapa FM/AF, un aumento de resistividad se puede generar 
por varias circunstancias; una de estas, ángulos entre momentos magnéticos muy  cercanos 
a 180° en la capa AF. Esta alineación implica la reducción de las probabilidades de salto 
entre dos iones Mn. La situación se favorece a valores bajos de temperatura. Según la 
pendiente dada por dρ/dT, en la curva, existe un comportamiento resistivo como resultado 
del dominio de la fase AF, hasta alcanzar una temperatura aproximada de 120K, inferior a 
TN para x=0.5 y ligeramente superior a TB= 90K reportados para EB. 
 
Figura 2-17: Resistividad en función de la temperatura para los compuestos 
La2/3Ca1/3MnO3 y La1/3Ca2/3MnO3 a h=4kOe. 
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Igualmente a R=0, una tendencia a la estabilidad se presenta en la resistividad desde 
T=120K hasta un valor de transición de 240K aproximadamente. Esta temperatura 
corresponde con TC y TN de los compuestos en x=2/3 y x=1/3. La estabilidad muestra una 
competencia entre los estados FM y AF con la temperatura. Según Mauri [18] corresponde a 
la formación de una pared de dominio en igual sentido de la capa FM, sobre la AF, debido a 
que esta es más “blanda”. La situación se debe a la diferencia de concentración de iones 
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Mn+4, considerados más “ductiles” por su menor grado de magnetización al carecer de un 
spin menos con respecto al ion Mn3+. La capa AF posee un 66% de iones Mn4+ mientras la 
capa FM un 33%. El campo de enfriamiento de 4kOe ejerce  una relativa influencia en este 
rango. Resultados de simulación expuestos por E Restrepo-Parra et ál. muestran un 
comportamiento medianamente oscilatorio en esta zona [100], con valores medios de MR. A 
causa de la continuidad en la formas de las curvas,  específicamente en la zona de transición 
al régimen PM, no se esperan cambios considerables en la MR entre películas que poseen 
diferentes rugosidades. La tercera parte de la curva muestra una tendencia resistiva, debida 
al cambio al régimen PM en ambas capas. 
 
En la figura 2.18 (a),  conforme crece la rugosidad puede observarse un aumento de 
resistividad para todas las curvas hasta tender a la estabilización, en un valor aproximado 
de R ≈ 1. La figura 2.18 (b) muestra la resistividad en función de la rugosidad para 
diferentes temperaturas, en ella puede observarse con más detalle los resultados. A una 
rugosidad constante, la resistividad incrementa conforme al aumento de temperatura, 
debido al desorden inducido en los momentos magnéticos. A diferentes valores de rugosidad, 
el comportamiento obedece  a una rotación de los espines no compensada en dirección z, que 
puede presentarse debido a interacciones  forzadas entre una y otra capa en la interface; 
esto es, a mayor rugosidad, una mayor cantidad de iones AF en la interface interactúan con 
un número equivalente de iones FM. Esta interacción AF-FM, conlleva mayor desorden e 
incremento en la resistividad. Aunque a R=0 dicho comportamiento puede presentarse, éste 
es más acentuado en la medida en que incrementa la rugosidad. La situación explica la 
movilidad del punto de transición denotado por la zona de inflexión de las  curvas en la 
figura 2.18 (a). Este se traslada a temperaturas más altas conforme incrementa la rugosidad, 
desde 120K hasta alcanzar la estabilización aproximadamente en T=160K. Este 
comportamiento con el incremento de R desfavorece la zona de estabilidad presentada a 
R=0 entre 120K y 250K, debido al aumento del  desorden de los momentos magnéticos. 
Con el aumento de la rugosidad, el resultado final es una curva semejante a la de un 
material AF, como se mostró en la figura 2.17 para La1/3Ca2/3MnO3. 
 
Por otro lado, a temperaturas menores que TC, existe una rugosidad crítica, a partir de la 
cual, su valor es lo suficientemente alto como para que una gran parte de los iones de la 
capa FM presenten interacciones FM-AF y el efecto de la capa AF domine sobre la capa 
FM. Ésto se puede ver en ambas figuras 2.18, en donde el efecto de la rugosidad es 
despreciable a partir de un determinado valor. En cuanto al comportamiento a 
temperaturas superiores a TC, la rugosidad tiene una tendencia permanente creciente, pues 
ambas capas se encuentran en estado PM, la interacción entre vecinos (parámetro que 
promueve el orden) es muy baja y los efectos de temperatura y rugosidad interfacial que 
promueven el desorden son dominantes. 
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Figura 2-18: Resistividad para la bicapa La2/3Ca1/3MnO3 / La1/3Ca2/3MnO3 a) en función de 
la temperatura a diferentes valores de rugosidad interface y b) en función de la rugosidad 
interfacial  a diferentes valores de temperatura. 
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La figura 2.19 presenta resultados de resistividad y MR en función del campo externo, 
manteniendo fija la temperatura en T=200K y variando la rugosidad. Se presenta una 
histéresis resistiva en concordancia con el ciclo de histéresis magnético. Este resultado es 
producto de la capa FM de la bicapa,  en relación a los resultados representados en la figura 
2.11a y 2.13a para la película de La2/3Ca1/3MnO3. Los picos de resistividad corresponden con 
los valores de campo coercitivo.  En la figura 2.19a, la resistividad aumenta con el aumento 
de la rugosidad a cualquier valor de campo. Este comportamiento es resultado del desorden 
en los momentos magnéticos generados en la interfaz, que obedecen  a la rotación de los 
espines no compensada en dirección z y a una mayor interacción FM-AF, mencionadas 
anteriormente. La figura 2.19b muestra el porcentaje de magnetorresistencia en función del 
a) 
b) 
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campo externo para diferentes rugosidades.  El resultado no presenta cambios considerables 
entre una y otra curva para campos superiores a 3kOe e inferiores a -3kOe. 
 
En la zona intermedia, las curvas presentan desigualdades debido a los cambios en hC; de 
acuerdo con la figura 2.16b, en la medida que R incrementa hC tiende a oscilar, y este 
comportamiento repercute en los picos del porcentaje de MR. A picos más altos de MR, 
mayor desigualdad en las curvas. Valores altos de hC no favorecen el efecto magnetorresitivo 
cuando se ha obtenido con respecto a campo cero. Sin embargo, debido a la pendiente, una 
mayor MR puede alcanzarse cuando esta se obtiene en relación a un pico de la curva. 
 
 
Figura 2-19: Resistividad en función del campo magnético a diferentes valores de 
rugosidad interfacial para la bicapa La2/3Ca1/3MnO3 / La1/3Ca2/3MnO3. 
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2.4 Particularidades en los ciclos de Histéresis en la capa FM,  
La2/3Ca1/3MnO3 
 
Estas manganitas presentan histéresis a bajos campos, tal como se expuso anteriormente 
para explicar el fenómeno CMR mediante la curva magnetorresistiva en la figura 2.11a y la 
de histéresis magnética en la figura 2.12. El comportamiento también puede evidenciarse en 
el reporte experimental presentado por Changbae  et àl. [101]. Tal como se expuso en las 
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figuras, el Ciclo de Histéresis  se ve disminuido por el porcentaje de vacancias. La figura 
2.20(a) presenta resultados del campo coercitivo con respecto a la temperatura para una 
película con espesor dFM=6ucm a diferentes concentraciones de vacancias. Las tendencias son 
aparentemente lineales, teniendo en cuenta que fueron obtenidas en un bajo rango, con 
valores muy cercanos a la temperatura de transición. El punto de corte con el eje de 
temperatura, cuando hC=0 kOe para cada línea de tendencia, indica el valor de TC debido a 
que en el estado PM no se presenta campo coercitivo. Si se comparan los resultados de TC 
provenientes de la gráfica, a partir de las curvas de susceptibilidad y magnetización 
expuestas en la figura 2.5, puede observarse la coherencia de resultados. De igual forma, a 
diferentes espesores de la muestra, la figura 2.20(b) muestra  TC  obtenida a partir de la 
tendencia lineal de hC en función de la concentración de vacancias. Este resultado fue 
presentado anteriormente en la figura 2.6, obtenido a partir de los picos e inflexiones en la 
susceptibilidad y magnetización por sitio. Como se observa, los resultados son consistentes, 
aunque sean evaluados a partir de diferentes observables.  
 
Figura 2-20: a) Campo coercitivo en función de la temperatura para La2/3Ca1/3MnO3 a 
diferentes concentraciones de vacancias y b) Temperatura de transición de La2/3Ca1/3MnO3 
obtenida a partir de la tendencia lineal de hC en función de la concentración de vacancias 
para diferentes espesores. 
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En particular, la figura 2.21 presenta resultados para los ciclos de Histéresis a dFM=9 ucm, y 
un porcentaje de vacancias de 6%. Como es esperado, una reducción de hC se presenta con el 
aumento de la temperatura. La tendencia, representada en la figura 2.21(b), presenta una 
transición a T=229.2 K, de acuerdo con parámetros de regresión lineal. Aunque  todos  
estos  resultados  parecen  estar  de  acuerdo  con lo esperado, la figura 2.21(c) evidencia 
una tendencia diferente. En esta figura se presenta un posible corrimiento del centro del 
ciclo de histéresis (hS) en función de la temperatura, para la misma muestra, obtenidos solo 
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a temperaturas muy cercanas a TC. hS fué calculado de igual forma que el hEX, a partir del 
valor medio en la diferencia entre los campos coercitivos a la izquierda y derecha del ciclo.  
 
Figura 2-21: a) Ciclos de histéresis magnética a diferentes temperaturas para 
La2/3Ca1/3MnO3 con 6% de vacancias. b) Campo coercitivo en función de la temperatura 
para La2/3Ca1/3MnO3 a dFM=9ucm y 6% de vacancias y c) Corrimiento del campo coercitivo 
en función de la temperatura como consecuencia de la anisotropía impuesta por las 
vacancias. 
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Los resultados muestran que un alto porcentaje de vacancias puede generar la posibilidad de 
estos corrimientos. Particularmente dos estados fueron encontrados a temperaturas de 216K 
y 224K. La situación debe ser resultado de la anisotropía generada alrededor de las 
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vacancias, las cuales fueron observadas en la figuras 2.12(d) y (e). El sistema es 
prácticamente gobernado por la competencia entre el campo externo, %V y temperatura.  
Como se explicó anteriormente, las vacancias tienden a desviar los momentos magnéticos de 
sus vecinos. Las direcciones varían de acuerdo al estado en particular, producto de la 
distribución de vacancias luego de que estas fueron diluidas. Particularmente en estos dos 
puntos de corrimiento del ciclo se encontró un alto número de vacancias vecinas, las que 
podrían generar anisotropías de mayor intensidad. Experimentalmente, este resultado no ha 
sido mostrado y muy posiblemente tenga pocas probabilidades de ocurrir, debido 
principalmente al tamaño de la muestra, las distorsiones de red, los dominios magnéticos, 
las fronteras de grano entre otras circunstancias que producen reacomodaciones. 
  
 
3. Conclusiones y recomendaciones 
3.1 Conclusiones 
Inicialmente, en el marco de un modelo clásico de Heisenberg y la distribución carga-orbital 
reportada por Hotta, fue simulado por el método de Monte Carlo y el algoritmo de 
Metropolis, el comportamiento de películas delgadas magnéticas de La2/3Ca1/3MnO3, con 
especial interés en el efecto que ejercen las vacancias de iones Mn en la magnetorresistencia. 
Los resultados permitieron concluir los siguientes comportamientos: 
 
 
 Para espesores por encima de d = 9 ucm, la temperatura de transición ferro-
paramagnética es similar a la de bloque cuando no hay vacancias incluidas. Una 
disminución importante en TC y TMI con el porcentaje de vacancias, en el intervalo 
de 0% a 12%, revela una dependencia lineal. Por otro lado, una disminución de la 
magnetización a baja temperatura, representa, tanto la disminución en la densidad 
de enlaces magnéticos como la ocurrencia de regiones de desorden magnético 
alrededor de los sitios vacantes, que no favorecen la alineación ferromagnética. 
 
 Las combinadas transición metal-aislante y ferro-paramagnética,  
y su descripción en términos de una interacción de doble intercambio, proporcionan 
el punto de partida para una descripción microscópica de los diferentes estados. La 
ruptura de los caminos de conducción debido a la presencia de vacancias, genera 
efectos percolativos con repercusiones en el incremento de la resistividad y la 
disminución de las temperaturas de transición. Bajo los efectos de un campo 
magnético externo y de las vacancias, TMI y TC muestran estar influidas por una 
competencia de estados, que benefician el aumento de magnetorresistencia a 
temperaturas por debajo de TMI. Por debajo de las temperaturas de transición, 
puede encontrarse una histéresis en la magnetorresistencia que se correlaciona con la 
curva de histéresis magnética. 
 
 
 La Histéresis magnética presenta una reducción lineal de hC con el aumento de la 
temperatura y adicionalmente con el incremento en la concentración de vacancias. 
Se presenta un posible corrimiento del centro del ciclo de histéresis  en función de la 
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temperatura, obtenidos solo a temperaturas muy cercanas a TC, producto de un alto 
número de vacancias vecinas que generan anisotropías de mayor intensidad. 
Experimentalmente, este resultado no ha sido mostrado y posiblemente tenga pocas 
probabilidades de ocurrir, debido principalmente al tamaño de la muestra, las 
distorsiones de red, los dominios magnéticos, las fronteras de grano entre otras 
circunstancias que producen reordenamientos. 
 
Posteriormente, se llevaron a cabo simulaciones de las propiedades magnéticas y 
magnetotransporte de La2/3Ca1/3MnO3 / La1/3Ca2/3MnO3, de tipo  FM/ AF, con énfasis 
particular en los efectos de la rugosidad en la interface. Se supusieron interacciones tipo 
ajedrez en la intercapa, de acuerdo al modelo expuesto por Kiwi et ál. Los principales 
resultados son los siguientes: 
 
 El fenómeno Exchange Bias se presenta con menores valores de hex en la medida 
que la rugosidad incrementa, bajo una tendencia exponencial decreciente. Por otro 
lado, hC  tiende a presentar un comportamiento oscilatorio con una leve tendencia al 
aumento, en la medida que la rugosidad incrementa. El comportamiento de hex y hC 
es resultado  de una interacción media que tiende a rotar los momentos magnéticos 
en dirección z de una forma no compensada, al anclaje de iones FM dentro de la 
capa AF y a un estado de transición de igual número de iones  Mn4+ y Mn3+ en la 
interface.   
 
 Conforme crece la rugosidad puede observarse un aumento de resistividad, hasta 
tender a la estabilización en un valor aproximado de R ≈ 1, resultado del desorden 
en los momentos magnéticos debido  a la rotación de los espines no compensada en 
dirección z,. A R=0, una tendencia a la estabilidad se presenta en la resistividad 
desde un valor intermedio entre TB y TN para La1/2Ca1/2MnO3,, zona intermedia que 
muestra una competencia entre los estados FM y AF, hasta un valor de transición 
que corresponde con TC y TN de la capa FM. El fenómeno conlleva la formación de 
paredes de dominio en igual tendencia de la capa FM, sobre la AF, debido a la 
diferencia de concentración de iones Mn+4, 
 
 A temperaturas por debajo de TMI, puede observarse una histéresis resistiva 
directamente relacionada con la histéresis magnética de la bicapa. MR no muestra 
cambios considerables con la rugosidad. 
 
 
.  
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3.2 Recomendaciones  
Algunos aspectos que se podrían realizar en un futuro para emprender investigaciones 
similares o fortalecer la investigación realizada, serían los siguientes: 
 
 
 Complementar los estudios del efecto de las vacancias magnéticas con otros defectos 
cristalinos, con especial énfasis en las repercusiones sobre la fenomenología de 
manganitas. El objetivo será la consecución de simulaciones más reales y de posibles 
descubrimientos que puedan adelantarse a los resultados experimentales o a explicar 
las fenomenologías actuales. Se trata de continuar la búsqueda de posibles estados 
que favorezcan un mayor efecto magnetorresistivo. Entre estos defectos se 
consideran de importancia la estructura granular, con sus intersticios y dominios 
magnéticos, y el dopaje con elementos magnéticos y no magnéticos en el lugar del 
ion manganeso. 
 
 
 Crecer los materiales experimentalmente y llevar a cabo las pruebas de laboratorio y 
análisis consecuentes, con el ánimo de estudiar la fenomenología desde ambos 
aspectos, la simulación computacional y el experimento. Ambos enfoques encauzados 
permitirían un medio enriquecido para mejores análisis. 
 
 Realizar las simulaciones en materiales similares tales como LaSrMnO3 y 
LaBaMnO3, con la intención inicial de introducir algunos otros efectos de 
importancia, como la distorsión Jahn-Teller por ejemplo, además de comparar los 
resultados en función de las diferentes distribuciones de carga orbital presentes para 
uno y otro material. 
 
 Iniciar estudios multiescala que permitan correlacionar los resultados vía otras 
simulaciones a primeros principios con los del método de Monte Carlo (de la Teoría 
de densidad funcional por ejemplo) 
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